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2014년도 사용자 코드 성능 분석 및 최적병렬화 지원보고서
◦ 지원 개요

∙ 슈퍼컴퓨터 4호기 IBM 및 SUN 시스템 각각에 최적화된 사용자 코드 성능 분석 

및 병렬확장성을 고려한 병렬화 지원

∙ 2011년부터 성능최적화 내부 인력 확보와 KISTI 상주 인력들과의 유기적 협조를 통

한 업무 수행 

∙ 연구지원프로그램 혹은 사용자의 요청을 통한 최적화 병렬화 대상 접수

∙ 대상 프로그램 사용자과의 협력 회의/이메일/전화 등을 통해 병렬화에 필요한 프로

그램 정보 획득

사용자 소속 코드명 분야 상태 성능향상 비고

1 김미현 가천대학교 화합물선별 약학 완료(4월11일)
2.39배@16코

어
MPI병렬화
(Python)

2 성형진 KAIST TBL 난류 기계 완료(7월16일)
실험예정@40

00코어
공모협동과제/

MPI병렬화

3 김우연 KAIST RS-DFT Epetra 계산화학 완료(6월13일)
66.4배@512코

어
공모협동과제/

MPI병렬화

4 김우연 KAIST RS-DFT Tpetra 계산화학 완료(10월13일)
52배@1024코

어

공모협동과제/

하이브리드병렬
화

5 김경연 한밭대학교
난류 열전달 
직접수치모사 

기계 완료(10월10일)
실험예정@40

00코어 
공모협동과제/

MPI병렬화

6 홍성유 연세대학교 GRIMs 기상 완료(6월23일) 2.1배
공모협동과제/

MPI병렬화

7 김주한 KIAS

A Cosmological

N-body

Simulation

천체물리 완료(1월25일)
8000코어에서 
수행가능

MPI병렬화

8 김주한 KIAS

A Cosmological

N-body

Simulation

천체물리 완료(10월2일) 4.3배 GPU병렬화

9 박상욱
자동차부품
연구원

전자기파 
인체흡수 계산

전파 완료(2월13일) 76.4배
성능최적화/

OpenMP병렬화

10 김지훈 (주)경원테크
Magnetron

Sputter
전기전자 완료(4월30일) 38배 GPU병렬화

11 최원 KAI Hyper Air 기계 완료(7월28일)
55배@256코

어
MPI병렬화

12 강석구 KIOST JDPP 해양 완료(6월12일) 7.2배
성능최적화/

OpenMP병렬화

13 신승우 순천향대학병원

Multiple

logitstics

regression

의료 완료(7월8일)
326배@512코

어
MPI병렬화

(R언어)

14 KARI KARI Denoising 코드 위성영상 완료(9월17일) 2.1배 성능최적화
15 정환철 서울대학교 NPR코드 물리 완료(10월24일) 2.43배 성능최적화
16 유승화 KAIST MD++ 재료역학 진행 - MPI병렬화

[2014년 최적병렬화 지원내용]
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1. 약학 화합물선별코드

∙ 코드 지원

- 시약개발을 위한 시뮬레이션 프로그램으로, 상용 라이브러리인 OEChem을 기

반으로 하여 파이선 언어로 작성된 코드이며, 문제의 규모를 늘려 수행하고자 

MPI 병렬화를 요구함.

∙ 수행 방법

- 프로파일링

Mon Mar 3 11:06:26 2014 referenceshape_v2.profile 

15041257 function calls (15040895 primitive calls) in 331.482 seconds 

Ordered by: cumulative time ncalls tottime percall cumtime percall filename:lineno(function)

1 0.016 0.016 331.483 331.483 referenceshape_v2.py:1(<module>)

1 1.650 1.650 331.415 331.415 referenceshape_v2.py:105(main)

1278 8.837 0.007 317.719 0.249 referenceshape_v2.py:8(oneConf)

142065 0.254 0.000 233.216 0.002 openeye/oeshape.py:929(Overlay)

142065 232.961 0.002 232.961 0.002 {_oeshape193.OEBestOverlay_Overlay}

127242 0.201 0.000 38.417 0.000 openeye/oechem.py:15341(GetOEMols)

127242 0.178 0.000 37.873 0.000 openeye/oechem.py:15613(OEReadMolecule)

127242 37.696 0.000 37.696 0.000 {_oechem200.OEReadMolecule}

1278 0.003 0.000 27.163 0.021 openeye/oeshape.py:936(SetColorForceField)

1278 27.160 0.021 27.160 0.021 {_oeshape193.OEBestOverlay_SetColorForceField}

149524 0.848 0.000 9.330 0.000 openeye/oechem.py:6321(__init__)

149524 8.482 0.000 8.482 0.000 {_oechem200.new_OEMol}

864526 1.944 0.000 4.554 0.000 openeye/oechem.py:11905(__iter__)

284130 0.671 0.000 1.518 0.000 openeye/oeshape.py:1222(__iter__)

142065 0.988 0.000 1.060 0.000 openeye/oeshape.py:1307(__init__)

804888 0.456 0.000 1.027 0.000 openeye/oechem.py:5919(GetTitle)

739029 0.401 0.000 1.008 0.000 openeye/oechem.py:11921(Next)

142065 0.137 0.000 0.936 0.000 openeye/oeshape.py:876(OESortOverlayScores)

* 프로파일링 결과에서 보여지는 바와 같이 referenceshape_v2.py 수행시간

의 5.8%정도를 neConf 함수에서 소비하고 있음 

* oneConf 함수를 병렬화 대상으로 결정 

* oneConf 함수의 부모인 main 함수 내에서는 neConf 함수 수행 결과값

(seed, Rot, Trn 등)이 다음 수행 내용을 결정하는 의존성을 가지므로, 

알고리즘을 바꾸지 않는 한 병렬화하기가 어려움 

* oneConf 함수 내에서는 주로 chem의 클래스 및 함수를 이용하고 있으므

로, oneConf함수 하위 수준에서의 병렬화는 어려움 

- 코드분석

* 프로그램의 기본적인 알고리즘은 input 파일의 분자정보를 1:1 비교하여 

조건에 맞는 분자들을 가려내는 것으로 병렬화 가능성은 높음 
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def oneConf(conf, bfs, ofs, logfile, txt):

…중략)…

 for fitmol in bfs.GetOEMols():

   for fitconf in fitmol.GetConfs():

     fitindex+=1

     if exclude[fitindex]==1:

        if conf.GetTitle()!=fitconf.GetTitle():

           scoreiter = OEBestOverlayScoreIter()

           OESortOverlayScores(scoreiter, best.Overlay(OEMol(fitconf)),OEHighestTanimoto(), 1, True)

            for score in scoreiter:

                txt.write("%s, %f, %f, %f, %f, %s \n"%

(fitconf.GetTitle(),score.tanimoto,score.GetTanimotoCombo(),score.GetComboScore(),score.GetColorTanimoto(),con

f.GetTitle()))

                if score.tanimoto>STcutoff or score.GetComboScore()>=CScutoff or 

score.GetColorTanimoto()>=CTcutoff or score.GetTanimotoCombo()>=TCcutoff: 

                  exclude[fitindex]=0 

                if maxtanimoto<score.tanimoto: 

                  resultfit=OEMol(fitconf) score.Transform(resultfit)

                  maxtanimoto=score.tanimoto

                  maxtanimotocombo=score.GetTanimotoCombo()

                  maxcomboscore=score.GetComboScore()

                  maxcolortanimoto=score.GetColorTanimoto()

                  fittitle=fitconf.GetTitle() 

                if mintanimoto>score.tanimoto:

                  mintanimoto=score.tanimoto

                  seed=fitconf.GetTitle()

                  score.GetRotMatrix(Rot)

                  score.GetTranslation(Trn)

                  ...

* bfs.getOEMols()으로 얻어지는 분자 데이터들을 분할하여 병렬처리하고, 

그 후에 in, Max 값 maxtanimoto, intanimoto)을 PI_Reduce를 이용해 

구하는 전략을 선택 

* 그러나 in, ax 값을 구하는 것만으로 끝나는 것이 아니라 in, ax값이 얻

어졌을 때의 변수값들 위 코드에서 빨간색으로 표시된 부분)을 재사용하

고 있어, 이를 해결하기 위해 통신량 증가 및 코드가 복잡해짐 

* 또한, 결과파일을 비롯하여 개의 로그파일을 다루고 있어, 병렬화 작업에

 고려해야함

  

- 병렬화

* 프로그램의 기본적인 알고리즘은 input 파일의 분자정보를 1:1 비교하여 

조건에 맞는 분자들을 걸러내는 것으로 병렬성이 높음

* 프로그램 내에서 2개의 로그파일과 1개의 결과파일을 작성하며, 이 파일

들은 수행 중에 수시로 사용됨

* 빈번한 파일 작성에 대한 부하를 처리하기 위해서 사용된 방법은 3개의 

파일 모두 동일하게, rank 0에서 모두 파일 쓰기를 담당하며, 쓰기 이벤

트가 발생한 프로세스들이 rank 0으로 컨텐츠를 메시지로 전달하는 방

법을 사용함
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∙ 결과 

- 원본코드: 5:53.036 초인 코드를 병렬화를 통해서 2:31.186 초까지 줄였음

* 테스트 데이터가 분자 100개를 다루는 작은 규모이므로, 병렬확장성 측

정을 위해서는 데이터 크기를 증가시켜 성능 평가할 필요가 있음    

* 16 core일때 최대 성능치로 수렴하는 경향을 보여주고 있음 

* 병렬 확장성이 좋지 않은 이유로 보여지는 원인은 테스트 input 데이터

가 작은 것이 큰 것으로 보여짐. 분자의 개수가 총 100개이므로, 16 core

에서 돌릴 경우 작업량이 상대적으로 적음

* 또한 테스트 환경이 4노드 클러스터이므로, 한 노드에 여러 프로세스를 

생성하면 파일 입출력에서 병목현상이 일어날 수 있음

* 그러므로 정확한 병렬확장성의 측정은 문제 규모를 늘린 후 tachyon2와 

같은 큰 자원에서 테스트할 필요가 있음

※ 성능평가 input 파일: hembl_14_10_1_1_1.oeb 

※ 성능평가 환경: prometheus 4노드 리눅스 클러스터 (각 노드당 4개의

 Xeon 총 8코어) CPU, 16GB 메모리, interconnect: infiniband DDR)  

 

원본 코드 
병렬화 코드 

2코어 4코어 8코어 16코어 

수행시간 5:53:036 04:22:255 3:31:497 2:44:878 2:31:168

약학 화합물 선별 코드의 병렬화 성능
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2. 경계층 난류유동 직접수치모사 

∙ 코드 지원 개요

- 난류유동에 대한 DNS 해석을 통해 난류 현상에 대한 large-scale 운동과 very

large-scale 운동을 규명

- Very large-scale 운동을 규명하기 위해 세계 최대 수준인 약 340억개의 격

자가 필요하며 이는 Tachyon2 시스템의 512노드에서만 수행 가능

∙ 수행방법

- 영역분할을 이용하여 소규모 테스트 문제에 대해 512코어까지 병렬확장성 테스

트

- Strong scalability 테스트임에도 불구하고 512코어까지 스피드업이 계속되며,

필요로하는 메모리 또한 256코어까지 계속 감소함을 확인

- 동일한 방법론을 적용한 관내 난류 유동 코드 또한 비슷한 규모의 문제가 

Tachyon2 4,096코어에서 성공적으로 수행됨

TBL 코드 성능향상 결과 TBL 코드 메모리 필요량

∙ 결과 및 향후 계획

- 4,096코어에서 실행가능한 코드 확보 완료

- 수치 시뮬레이션 실행을 위한 데이터 개발 (KAIST) 및 실행 지원
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3. RS-DFT Epetra

∙ 코드 지원 개요

- 실시간 밀도범함수 계산을 위한 코드의 병렬 및 최적화

- Tachyon 2차 시스템에서의 순차 C 코드의 최적화 및 MPI 병렬화를 통한 성능

향상 요청 

- 병렬화 작업시 Trilinos/Epetra 라이브러리 사용을 요청

∙ 수행방법

- 프로파일링을 통한 hotspot 함수 발견 

- Trilinos 라이브러리를 사용하여 전체 계산 영역을 등분할 하는 Map을 생성하

고, 모든 소스 코드에서 계산 영역에 해당되는 부분을 모두 부분 계산 영역으

로 변환함

(아래의 표는 일부분만 정리함.)

Core_Hamiltonian.cpp

void Core_Hamiltonian::kinetic(Teuchos::RCP<Epetra_CrsMatrix> core_hamiltonian) {

...

kinetic_matrix = Teuchos::rcp(new Epetra_CrsMatrix (Copy,*map,0 ));

  NumMyElements=map->NumMyElements();  :    # of rows in each processor (추가)

  MyGlobalElements=map->MyGlobalElements(); : # global row ID               (추가)

  int size = NumMyElements;                                                    (추가)

  ....

  for (int i=0;i<size;i++) {

//    grid_setting->decompose(i,basis->get_points(),&i_x,&i_y,&i_z);   →원본 

     grid_setting->decompose(MyGlobalElements[i],basis->get_points(),&i_x,&i_y,&i_z); →수정

    for(int a=0;a<grid_setting->get_points()[0];a++) {

      int ind = grid_setting->combine(a,i_y,i_z,basis->get_points());

      if(ind >= 0) {

        double tmp = basis->compute_kinetic(i_x,a,0);

        if(abs(tmp) > 1.0E-20) {

          index.push_back(ind);

          value.push_back(tmp);

        }

      }

    }

    index_size = index.size();

    // by lkh ........................................

    // kinetic_matrix->InsertGlobalValues(i, index_size, &value[0], &index[0]);     → 원본

    // core_hamiltonian->InsertGlobalValues(i, index_size, &value[0], &index[0]);   → 원본

    kinetic_matrix->InsertGlobalValues(MyGlobalElements[i], index_size, &value[0], &index[0]);  → 수정본

    core_hamiltonian->InsertGlobalValues(MyGlobalElements[i], index_size, &value[0], &index[0]);  → 수정본

    // by lkh .........................................
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Tachyon2 실행 시간(초) 성능향상도
1(original code) 2.247574e+04 1

2 9.06353e+03 2.5
4 7.68647e+03 2.9
8 4.74849e+03 4.7
16 2.7539e+03 8.2
32 1.4708e+03 15.3
64 1.01755e+03 22.1
128 5.1904e+02 43.3
256 4.6116e+02 48.8
512 3.3835e+02 66.5
1024 4.5171e+02 49.8

main.cpp

// by lkh ..........(Global Vari.).. 전역변수 선언

int NumMyElements;

int *MyGlobalElements;

// by lkh ..........................

int main (int argc, char* argv[]) {

MPI_Init(&argc,&argv);

Epetra_MpiComm Comm(MPI_COMM_WORLD);

...

Epetra_Map Map (grid_setting->get_size(),0,Comm);  // Map 생성( 계산 영역 등분할)

....

start_time= clock();

Sp * sp = new Sp( basis, grid_setting,&atoms, guess, &Map, parameters);  // Matrix Generation ...

sp->compute();    // main routine.....

end_time = clock();

delete sp;

- Poisson Solver 부분(Poisson.cpp)에서 성능 향상을 위해 코드를 수정

∙ 결과

- Tachyon 2차 시스템에서의 실행 시간

- 512코어 사용시에 약 66.5배 성능 향상 

RS-DFT Epetra 병렬확장성
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4. RS-DFT Tpetra

∙ 코드 지원 개요

- 실시간 밀도범함수 계산을 위한 코드의 병렬 및 최적화

- Tachyon 2차 시스템에서의 순차 C 코드의 최적화 및 MPI 병렬화를 통한 성능

향상 요청 

- 하이브리드 병렬화(OpenMP/GPU/Xeon Phi+MPI)지원이 가능한 

Trilinos/Tpetra 라이브러리 사용을 요청

∙ 수행방법

- 프로파일링을 통한 hotspot 함수 발견 

- 반복 솔버를 사용할 때 Block size변화에 따른 성능 저하가 발생함. 입력파일에

서 FullOthgonalize를 “0”으로 설정하여 문제해결

- Trilinos 라이브러리를 사용하여 전체 계산 영역을 등분할 하는 Map을 생성하

고, 모든 소스 코드에서 계산 영역에 해당되는 부분을 모두 부분 계산 영역으

로 변환함

(아래의 표는 일부분만 정리함.)

Core_Hamiltonian.cpp

vvoid Core_Hamiltonian::kinetic(RCP<CrsMatrix> core_hamiltonian,std::ostream& out){

  out << "start kinetic" << endl;

  kinetic_matrix = createCrsMatrix<Scalar,LocalOrdinal,GlobalOrdinal,Node>(map,0 );

  // by lkh

  int size = map->getNodeNumElements();   → 추가

  ArrayView<const GlobalOrdinal> GlobalElements=map->getNodeElementList();   → 추가

  const int myRank = map->getComm()->getRank();   → 추가

...

 for (int i=0;i<size;i++){

    grid_setting->decompose(GlobalElements[i],basis->get_points(),&i_x,&i_y,&i_z);

//    vector<int> index;

//    vector<double> value;

//    int index_size;

    for(int a=0;a<grid_setting->get_points()[0];a++){

      int ind = grid_setting->combine(a,i_y,i_z,basis->get_points());

      if(ind >= 0){

        double tmp = basis->compute_kinetic(i_x,a,0);

        if(abs(tmp) > 1.0E-20){

          index.push_back(ind);

          value.push_back(tmp);

        }

      }

    }

    index_size = index.size();

    kinetic_matrix->insertGlobalValues(GlobalElements[i],  ArrayView<Ordinal>( 

&index[0],index_size),ArrayView<Scalar>(&value[0],index_size) );   → 생성된 Map에 맞도록 argument 수정

    core_hamiltonian->insertGlobalValues(GlobalElements[i],ArrayView<Ordinal>( 

&index[0],index_size),ArrayView<Scalar>(&value[0],index_size) );   → 생성된 Map에 맞도록 argument 수정

...
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main.cpp

...

//  RCP<const Map> map = rcp(new Map(grid_setting->get_size(), indexBase, comm, lg));  → 수정 전

RCP<const Map> map = Tpetra::createUniformContigMap<LocalOrdinal,GlobalOrdinal> (grid_setting->get_size(), 

comm)  → 수정 후

...

- Poisson Solver 부분(Poisson.cpp)에서 성능 향상을 위해 코드의 많은 부분을 

수정

∙ 결과

- Tachyon 2차 시스템에서의 실행 시간 

Tachyon2 실행 시간(초)
2 1.069965e+04
4 1.007549e+04
8 3.56093e+03
16 2.48818e+03
32 1.52746e+03
64 2.20408e+03
128 6.3094e+02
256 3.9833e+02
512 2.6625e+02
1024 2.0321e+02

- 1024코어 사용시에 약 52배 성능 향상 

RS-DFT Tpetra 병렬확장성 
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5. 난류 열전달 직접수치모사 

∙ 코드 지원 개요

- 폴리머 항력감소 유동의 현실적인 열전달 DNS 수행: 세계 최초 

- DNS 를 통한 채널 유동장에 대한 열전달 계수 상관관계식 도출

- 열전달 감소 연구를 통한 지역냉난방 시스템에 적용 가능 (열손실 감소)

- Tachyon 2차 시스템에서의 Fortran 90 순차코드의 최적화 및 MPI 병렬화를 통

한 성능향상 요청 

- 대규모 도메인(2048x384x1536), 높은 Re(=550)에 대하여 계산을 위해 4000코어 

이상의 대규모 수행이 필요

∙ 수행방법

- 프로파일링을 통한 hotspot 함수 발견 

- Spectral Method 계산에서 병렬확장성을 높이기 위한 효율적인 2D 도메인 분

할 방법 고안

- 11개 변수를 계산하기 위한 효율적인 메모리 관리 

- FFT 라이브러리는 FFTW2에서 FFTW3 변환 및 고급 Guru 인터페이스 활용

- MPI DDT(Data Derived Type) 적용을 통한 성능 향상 및 코드 가독성 증가

∙ 결과

- 4000코어 이상에서 병렬확장성 확보 예상

공학적 응용사례: 지역냉난방 시스템 적용
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6. GRIMs 코드

∙ 코드 개요

- 기상/기후 모의 및 예측 위한 다중규모(Multi-scale) 대기/해양 통합 모델로서 

연세대학교 홍성유 교수님팀에서 개발

- 전지구 영역 및 지역 영역 모델에서 통합된 역학/물리과정 사용

- 4000코어 이상에서 모델 수행시 병렬확장성 확보 필요

∙ 수행 방법

- TACHYON2 환경에서 4000코어 이상에서 고해상도 모델 수행을 위한 코드 개발

- MPI 설정 변경을 통해 병렬실행 안정화 및 집단 통신 문제 해결

- Score-P, Scalasca 도구를 활용한 병렬 성능 분석

- MPI + OpenMP 하이브리드 프로그래밍을 통한 수행 성능 향상

∙ 결과

- 하이브리드 병렬화를 통하여 원본 코드 대비 2.1배 성능 향상

- 4000코어 이상에서 병렬확장성 확보 

GRIMs 병렬 성능 분석

     

GRIMs 강수 예측 결과 예시 

하이브리드 병렬화를 통한 병렬확장성 향상 GRIMs 코드의 성능향상 결과
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7. Cosmological N-body 모의실험 코드 (CPU)

∙ 코드 개요

- 우주 진화 모의실험을 위한 코드로서 KIAS 박창범/김주한 교수님팀에서 개발

- 8000코어 이상에서 모델 수행시 멈춤 현상 발생

∙ 수행 방법

- MVAPICH2 환경에서 FFTW 라이브러리에서 Fourier transform 수행시 메모리 부족

으로 수행불가 파악

- OpenMPI 환경에서 작업 환경 설정 및 라이브러리 충돌문제 해결

* btl_mpi_leave_pinned 설정을 통해 RDMA 관련 옵션 조절 (RDMA을 사

용하지 않는 경우에 멈춘현상은 발생하지 않지만 성능 저하 발생)

* OpenMPI 라이브러리 버전에 따른 멈춤현상 발생

- 모델 수행시 멈춤현상 및 성능 저하 문제를 해결을 위해 MPI 점대점통신 부분

을 MPI One-sided communication 모델로 부분 변경

- OpenMPI 옵션을 통해서 코드 수정 없이 성능향상 지원

* btl_openib_flags 등을 설정해서 통신 관련 버퍼 사이즈 조절 테스트 

* 집합연산 (collective operation) 관련 알고리즘 조절 테스트

∙ 결과

- 8000코어 이상에서 모델 수행이 멈춤 없이 잘 수행됨

우리 우주 진화 모의 실험에서 얻어진 
우주 거대 구조물과 그 속에 태어나 

있는 은하들의 모습
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8. Cosmological N-body 모의실험 코드 (GPU)

∙ 코드 개요

- 고등과학원 박창범/김주한 교수팀에서 개발한 코드로서 중력 계산을 통한 천체

물리 시뮬레이션을 수행

- 원거리 계산에는 Particle-Mesh (PM) method, 근거리 계산에는 Tree method를 

병용하여 계산 값을 보정함

- C언어로 작성되어 있으며 MPI 및 CUDA를 이용하여 기본적인 MPI 및 GPU 병

렬화가 구현되어 있음

천체간 거리와 계산 오차에 따른 Tree 
method의 필요성

∙ 수행 방법

- 원본 코드의 수치 알고리즘 및 병렬화 상태 검토

* PM method

․ FFT 루틴을 이용하여 Poisson 방정식의 해를 도출, 질량 밀도 함수의 

계산을 통한 중력 계산을 수행

․ FFT 계산에는 CPU에서 동작하는 수치 라이브러리인 FFTW 2.1.5를 

이용

․ PM method의 경우, FFT 계산의 최적화보다 많은 시간을 차지하는 

노드 간 통신의 최적화에 의한 전치(transpose) 통신의 고속화가 성능 

향상에 유효할 것으로 판단됨

* Tree method

․ 천체간의 거리에 따라서 근사화된 중력 계산을 수행하고 대부분의 실

행 시간을 Tree 데이터 구조의 탐색에서 소비함

․ Tree 구조의 탐색은 GPU에서 고속으로 처리하기 곤란한 불규칙적인 

메모리 참조와 스레드 간 분기 처리가 발생함

․ 원본 코드의 Tree method는 초기의 CUDA 기능을 사용하여 GPU 병

렬화 되어있기 때문에 CPU 버전과 비교하여 성능 향상을 기대할 수 
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있으나, 불규칙적인 데이터 구조 및 스레드간의 부하 불균형 문제를 처

리하기 위하여 도입된 CUDA의 최신 기능들을 이용하고 있지 않음

- 원본 코드 성능 분석

* GPU 테스트 베드를 이용하여 원본 코드의 CPU 실행 성능을 평가 (아래 

그림)

․ CPU 버전의 경우 노드 당 1개의 코어를 이용함

․ 실행 시간의 대부분 (76~90%)이 Tree method의 계산에 소요됨

․ 8노드를 이용한 성능 확장성 평가 결과, 인접 영역의 동기 처리를 위

한 노드 간의 통신으로 인하여 성능 저하가 발생하나, 실행시간의 대부

분을 차지하는 Tree method는 노드 수에 비례하여 계산 시간이 감소

함을 확인

원본코드 CPU 성능평가 결과

* 동일한 시스템에서 원본 코드의 GPU 병렬화 버전의 성능을 평가 (아래 

그램)

․ GPU 병렬화 되어 있는 Tree method (아래 그림의 treeforce,

directnbody)의 실행 시간이 CPU 버전과 비교하여 약 97배 향상됨

․ 전체 실행 시간은 4.3배 향상
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원본코드 GPU 성능평가 결과

․ Tree method는 각 particle 간의 계산을 독립적으로 수행할 수 있기 

때문에 GPU 병렬화가 효율적으로 작용하는 예이며, 성능 평가 결과에

서도 90배 이상의 높은 병렬화 효율을 달성함을 확인하였으나, PM

method의 경우 GPU를 이용하지 않기 때문에 어플리케이션 전체의 병

렬화 효율이 4.3배로 제한됨

․ CPU 버전과 비교하였을 경우, 계산 부분은 GPU 병렬화로 인하여 고

속화 되었으나 노드 간의 통신은 GPU를 이용하지 않기 때문에 실행시

간에 변화가 없음을 확인

․ 성능 평가 결과, GPU로 병렬화 된 MPI 어플리케이션의 경우, 계산 

부분이 고속화 됨에 따라서 노드 간 통신의 전체 실행 시간 대비 비율

이 증가되어 성능 확장성이 CPU 버전과 비교하여 빠른 속도로 악화됨

을 예상할 수 있음.

․ GPU 테스트베드 상의 성능 평가 결과, 2노드 대비 8노드의 성능 향

상 비율이 CPU 버전의 경우 3.6배인 것에 대비하여 GPU 버전은 3.5배

를 달성하여 성능 확장성의 저하를 확인

- GPU 커널함수 분석

* 원본코드에서 이미 Tree method의 treeforce 함수의 directnbody 함수를 

대상으로 GPU 병렬화가 진행되어 있으며, 이 부분이 많은 계산 시간을 

차지함

* directnbody 함수의 경우 shared memory를 이용한 최적화가 진행되어 

있으며 더 이상의 최적화 여지가 없을 것으로 판단

* treeforce 함수를 대상으로 이하의 성능 평가 및 최적화를 진행

․ global memory, texture memory, texture object의 프로그래밍 코스트

와 성능 비교
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․ texture object를 이용한 모듈화 향상 및 고속화

․ thread divergence 경감을 통한 성능 최적화

* treeforce 함수의 경우 CUDA의 새로운 기능인 Dynamic Parallelism을 

이용할 수 있으나, 원본 코드가 재귀적인 함수 호출을 사용하지 않고 일

반적인 반복문으로 구현되어 있으며, Tree 데이터 구조가 재귀적인 함수 

호출에 적합하지 않았기 때문에 thread divergence 경감을 통한 최적화

를 적용함

- treeforce 함수의 최적화

* global memory, texture memory, texture object의 성능 및 

programmability 비교하여 treeforce에 적용

․ global memory: 세 종류의 메모리 중 가장 많은 용량을 가지며,

read/write에 모두 대응하여 범용적으로 사용 가능

․ texture memory: 용량이 제한적이며 read 연산에 적합하다는 제한이 

있으나, global memory와 비교하여 전용 연산 유닛을 이용한 고속 데

이터 전송이 가능함

․ texture object: texture memory와 동일한 기능을 가지나, texture

memory가 OpenGL에서 파생된 구식의 프로그래밍 기법에 따르는 것

에 반해 texture object는 모듈성이 높은 프로그래밍이 가능함

․ treeforce에서 이용되는 Tree 데이터 중 질량 및 위치 정보는 불규칙

적인 read 연산이 빈번하게 발생하기 때문에 texture memory, texture

object를 이용한 최적화가 효율적일 것으로 예상

․ 원본코드에서 texture memory를 이용한 최적화를 수행하였으나, 최신 

CUDA 아키텍처에서 global memory 및 programmability가 보다 우수

한 texture object를 이용한 버전을 작성하여 성능을 비교함

GOTPM의 Tree 구조 (예)

* thread divergence의 경감

․ GOTPM은 비대칭적인 Tree 구조를 가지고 있으며 (위 그림), particle

의 위치관계에 따라서 특정 sub-tree의 계산을 생략하기 때문에 각 
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particle의 계산 부하가 일치하지 않음

Tree 계산 최적화에 의한 thread divergence 경감

․ 위 그림의 before의 예에서 알 수 있듯이 particle b를 계산할 경우,

particle a보다 많은 sub-tree를 생략하기 때문에 계산 불균형이 발생하

게 되며, 특정 시간에 참조하는 particle의 번호도 스레드마다 다름

․ GPU 아키텍처에서는 Warp 내부의 스레드가 동일한 동작을 하는 것

이 성능 향상에 매우 중요하기 때문에 모든 스레드에서 동일한 방식으

로 Tree 구조를 탐색하도록 변경하는 것이 성능 향상에 도움이 될 것

으로 예상됨

․ 각 스레드에서 Tree 구조를 전부 탐색하도록 변경, 계산을 생략하는 

particle의 경우 방문은 하되 계산 결과를 업데이트 하지 않도록 조절

․ 이상의 최적화를 적용함으로써 각 스레드가 방문하는 particle의 개수

가 증가하지만 thread divergence가 경감되어 성능이 향상됨

* treeforce 함수 성능평가 결과

․ 아래 그림에 treeforce 함수의 최적화 결과를 표시, original이 원본코

드의 실행 시간, optimized가 thread divergence 경감을 통한 최적화 

버전의 실행 시간을 나타냄

․ Tree 구조를 global memory (global), texture memory (texture) ,

texture object (object)를 이용하여 구현하였으며, 각각의 실행시간을 비

교
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treeforce 함수 최적화 결과

․ Tree 구조의 계산 최적화를 통하여 사용하는 메모리와 상관없이 

treeforce의 계산 성능이 향상되는 결과를 얻음

․ texture memory 및 texture object를 이용하였을 경우에는 global

memory를 이용하였을 경우보다 높은 성능을 달성, 이로써 최신 

CUDA 아키텍처에서도 texture memory를 이용한 최적화가 유효함을 

확인함

․ 단, thread divergence를 억제한 버전의 경우에는 shared memory가 

global memory의 cache로 동작하여 성능 향상폭이 최적화 이전과 비

교하여 낮음

․ 이와 같은 결과를 통하여, 현행 아키텍처에서도 texture memory를 이

용한 메모리 최적화가 유효하나, global memory의 최적화를 통하여 

shared memory를 이용함으로써 동등한 성능을 얻을 수 있음을 확인함

․ texture memory와 texture object는 동일한 하드웨어 유닛을 이용하기 

때문에 동등한 성능을 달성하나, 소프트웨어적인 처리가 다르기 때문에 

programmability 면에서 차이를 보임

․ texture memory를 직접 사용할 경우 bind 개수의 제한, GPU 함수의 

인수로 사용 불가 등의 제약이 있으나, texture object의 경우 이러한 

제약 사항이 없어 프로그래밍이 용이할 뿐만 아니라 모듈성이 향상되

어 유지/보수 측면에서 보다 유리

* 이상의 최적화를 통하여 treeforce의 성능을 향상시킬 수 있었으나,

treeforce의 계산에 있어서 계산이 차지하는 비중이 적으며, 대부분의 시

간을 CPU-GPU간의 데이터 통신이 차지하고 있음을 성능 평가를 통하

여 발견, 최적화가 전체 실행 시간에 큰 영향을 주지 못함을 확인함

- Multi-Process Service (MPS)를 이용한 GPU 이용 효율 최적화

* treeforce의 최적화는 스레드간의 불일치를 해소하여 동작 효율을 향상시
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키나, GPU 자원의 이용률을 높이는 것에는 기여하지 못함

* MPI로 병렬화된 어플리케이션의 경우 1개의 GPU에 여려 개의 MPI 프

로세스를 동시에 동작시킴으로써 GPU 이용률을 향상시킬 수 있음

* MPS 기능의 유효성 검증

․ 아래 그림에 8노드를 이용한 평가결과를 표시, 노드 당 1, 2, 4개의 

MPI 프로세스를 1개의 GPU 카드에 분배함

․ 환경 설정을 통하여 MPS 기능을 적용한 경우 (MPS ON) 와 적용하

지 않은 경우 (MPS OFF)의 성능을 비교

․ 배분되는 MPI 프로세스가 많아질수록 데이터가 분산되어 프로세스 

당 처리하는 particle 수가 감소함

MPS 적용유무에 따른 성능측정 결과 비교

․ 성능 평가 결과, MPS를 적용하지 않은 경우, 실행시간이 일정하게 유

지되었으나, MPS를 적용하는 경우 노드 내부에 배분되는 프로세스의 

개수에 비례하여 실행 시간이 감소함을 확인

․ MPS를 적용하지 않는 경우는 노드 내부의 MPI 프로세스가 실행하는 

GPU 함수가 동시에 실행되지 않고 차례로 실행되는 반면, MPS 기능

을 사용하는 경우에는 1개의 GPU를 1~4개의 MPI 프로세스가 동시에 

이용하게 되어 성능이 향상됨을 확인할 수 있음

․ 노드 당 1개의 MPI 프로세스를 배분하는 경우에는 MPS 기능을 무효

화 한 경우가 보다 높은 성능을 달성, 이는 프로세스 간의 job

scheduling을 주관하는 MPS server에 의한 오버헤드가 존재하기 때문

이며, MPS server를 경유하며 GPU 함수의 실행하기까지 지연이 발생

함

* MPS 기능을 이용한 GOTPM 병렬 실행의 scalability 검증

․ MPS 기능을 이용할 경우, 노드가 1개의 GPU를 가지고 있더라도 복

수의 MPI 프로세스를 배분하는 것이 가능하며, 프로세스 개수에 비례

하여 GPU 병렬화 부분의 성능이 향상될 것으로 기대됨
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․ 멀티 코어를 가지는 노드에서 복수의 MPI 프로세스를 실행 시킬 경

우, MPI 병렬화에 의하여 CPU 부분의 성능이 향상

․ MPS 기능을 이용함으로써 CPU 및 GPU 병렬화 부분이 동시에 성능 

향상을 달성 할 수 있어, 어플리케이션 전체의 실행 속도 향상이 기대

됨

․ 그림에 MPS 기능을 이용하여 노드 당 1개에서 4개의 MPI 프로세스

를 배분하였을 경우의 병렬 실행 결과를 표시함

MPS 기능을 이용한 GOTPM scalability 검증

․ 성능 평가 결과 CPU 부분과 GPU 부분의 실행 시간이 MPI 프로세스

의 개수와 비례하여 감소되는 것을 확인, 2노드×1프로세스와 비교하여 

8노드×4프로세스의 실행 시간이 13.7배 향상됨 (이론 예상치: 16배)

∙ 결과

- NVIDIA GPU 성능평가 

* 원본 코드에서 GPU 병렬화 부분 97배, 전체 실행 시간 4.3배의 성능 향

상

* GPU 병렬화로 인하여 계산시간이 단축되었으나, 이로 인하여 노드 간 

통신이 성능확장성 저하 요인으로 부각되는 결과를 초래

- global/texture memory, texture object의 성능 및 programmability 평가

* 불규칙적인 메모리 참조가 빈번하게 이루어지는 경우 texture memory

및 texture object에 의한 성능 향상이 유효함

* global memory를 사용한 경우에도 shared memory를 이용한 최적화를 

통하여 texture memory를 이용한 경우와 동등한 성능을 달성 가능함

* OpenGL의 문법과 기능에 제약을 받는 texture memory를 이용하는 것 

보다, CUDA의 새로운 기능인 texture object를 이용하는 편이 동등한 

성능을 달성할 뿐 아니라 코드의 유지 및 보수에 보다 유리

- 스레드간 계산 불균형 해소를 통한 최적화

* Tree 구조의 탐색을 GPU 스레드 간에 동일하게 수행하게 하여 thread



- 21 -

divergence를 억제, 사용 메모리 장치와 관계 없이 성능 향상을 달성함

* GOTPM의 경우, CPU-GPU 간의 통신이 bottleneck이 되어 GPU 커널 

함수의 최적화가 전체 실행 시간에 영향을 주지 못함

- MPS 기능을 통한 GPU 활용률 향상

* MPS 기능을 이용함으로써 CPU/GPU 활용 효율 증가를 통하여 노드 당 

프로세스 수에 비례하는 성능 향상을 확인

* MPS 기능을 이용하기 위한 소프트웨어 적인 오버헤드가 존재하기 때문

에 노드 내부에 복수의 프로세스를 할당하지 않는 경우에는 MPS 기능

을 무효화 하는 것이 바람직함
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9. 전자기파 인체흡수 계산

∙ 코드 지원 개요

- 전자기파의 인체 흡수량 계산을 위한 수치해석 코드

- GAIA시스템에서의 Fortran 77 순차코드의 최적화 및 OpenMP 병렬화를 통한 

10배 성능 향상 요청 

- 전역 변수 선언을 위한 pacom.f90과 메인 프로그램 및 기타 프로시저를 모두 

포함한 body.f90, 두 개의 소스 파일로 구성

- 크게 데이터 입력 및 초기화 부분, 메인 계산 루프, 데이터 출력 및 SAR 계산

의 세 부분으로 구성돼 있고 프로그램 hotspot은 메인 루프에 집중돼 있음

- 입력파일

medium_10MHz.dat

male_standing-320x160x866.index

- 출력파일

ID_YZ.dat

ID_XZ.dat

ID_XY.dat

VOXEL_ID.dat

DielecProp_0010MHz.dat

E_T.dat

Jdis.dat

HFIELD_0010MHz.dat

EFIELD_0010MHz.dat

∙ 수행방법

- 코드수정(최적화 작업 전 원본 코드 수정 내용)

* 실행 테스트 중 서브루틴 SAR_WRITE_1D의 버그 확인 

- 신청자와 의논 후 해당 postprocessing 부분을 모두 최적화 진행

부분에서 제외하기로 함

- 아래와 같이 logical 데이터 sarcalc를 이용해 해당 부분 실행 제외
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      logical, parameter :: sarcalc=.false.

...

      if(sarcalc) then

      CALL INITIALIZE_SAR

      CALL MODEL_READ_SAR

      CALL SAR_CALC

      CALL SAR_PEAK

      CALL EHFIELD_PEAK

!

      CALL POWER_ABSORPTION

      CALL SAR_1gAVG

      CALL SAR_10gAVG

      CALL SAR_WHOLEAVG

!

      CALL BRAIN_PEAK

      CALL BRAIN_AVG

!

      CALL SAR_WRITE_1D

      CALL SAR_WRITE_2D

      CALL SAR_WRITE_DATA

      else

          print*, "skip the SAR_CALCULATION"

      endif

...

* 로컬 변수 T 전달 

- 메인 루프에서 사용되는 변수 T가 초기화 되지 않은 상태로 사용

- 서브루틴 SETUP에서 초기화 되어 있지만 전역 변수로 선언돼 있지

않아 변수 T를 인수로 passing 시켰음

      CALL SETUP(T)

     ...

! *-*-*-*-* LOOP *-*-*-*-*

      DO N=1,MSTEP

...

          T=T+DDT

...

* 기본 double precision을 사용하는 코드에서 real로 선언돼 사용 중인 함수 

ECOEFF, ESUBEF를 double precision 함수로 수정 

      DOUBLE PRECISION FUNCTION     ECOEFF(EP,SG)

...

      DOUBLE PRECISION FUNCTION     ESUBEF(EP,SG)

...
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- 프로파일링을 통한 hotspot 함수 발견 

* MSTEP=50 (pacom.f90)

* 사용 컴파일 옵션:

-g -pg -O3 –qarch=pwr6 –qtune=pwr6 –qstrict –qautodbl=dbl4

* 사용 링크 옵션:

-g –pg -lmass

* 원본 코드

  %   cumulative   self              self     total

 time   seconds   seconds    calls  ms/call  ms/call  name

 80.5    9274.15  9274.15       50 185483.00 185483.00  .ehfield_max [3]

  4.9    9841.68   567.53        1 567530.00 573260.00  .setup [4]

  4.6   10374.35   532.67                             .cos [5] 

  2.4   10654.47   280.12                             .sin [6]

  2.3   10915.73   261.26       50  5225.20  5225.20  .efield [7]

  1.8   11125.64   209.91       50  4198.20  4198.20  .hfield [8]

  0.9   11228.14   102.50       50  2050.00  2050.00  .hpml [9]

  0.9   11329.56   101.42       50  2028.40  2028.40  .epml [10]

  0.6   11396.12    66.56        1 66560.00 66560.00  .initialize [11]

  0.3   11433.20    37.08                             .cvtloop [12]

  0.2   11451.72    18.52                             .__mcount [13]

  0.1   11467.14    15.42                             ._log [14]

  0.1   11476.05     8.91                             .__cvt_r [15]

  0.0   11480.86     4.81                             .LDScan [16]

  0.0   11484.94     4.08                             .WriteUnit [17]

  0.0   11488.64     3.70 956294343     0.00     0.00  .esubef [18]

  0.0   11491.14     2.50        1  2500.00  2500.00  .dielecprop [19]

  0.0   11493.59     2.45                             .LdNlR8ToDec [20]

  0.0   11495.70     2.11                             .IOWrite [21]

  0.0   11497.80     2.10        1  2100.00  2100.00  .total_efield [22]

  0.0   11499.83     2.03 318764781     0.00     0.00  .ecoeff [23]

...

- Main Loop 이전 데이터 입력 및 초기화 부분: 11분 23초

- Main Loop (MSTEP=50, 위 굵은 글씨체 부분): 255분 45초

- 전체 실행 시간(Real Time): 269분 55초

- 코드 구조변경을 통한 성능최적화 (10.64배 성능향상)

* EHFIELD_MAX

원본 코드
      DO I=1,NX

        DO J=1,NY

          DO K=1,NZ

             EXINC=EIXA(I,J,K)*COS(OMG*T+EIXP(I,J,K))!*PLX

             EXX=(EX(I,J,K)+EXINC)

...    
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최적화 코드
      real(8) exinc(nx,ny,nz)

      real(8) eyinc(nx,ny,nz)

      real(8) ezinc(nx,ny,nz)

      call vcos(exinc,omg*T+eixp,nx*ny*nz)

      call vcos(eyinc,omg*T+eiyp,nx*ny*nz)

      call vcos(ezinc,omg*T+eizp,nx*ny*nz)

      DO K=1,NZ

        DO J=1,NY

           DO I=1,NX

              EXX=EX(I,J,K)+eixa(i,j,k)*exinc(i,j,k)

...

- 메모리 접근 연속성을 높이기 위한 루프 순서 변경

- COSINE 함수 계산을 IBM의 벡터 Math 라이브러리(MASS)로 대체

* EFIELD(N,T)

원본 코드
!*****************

!    FOR EX  

!*****************

      DO K=LPML+1,NZ-LPML

        DO J=LPML+1,NY-LPML

          DO I=1,NX-1

            id=idex(i,j,k)

              EXINC=EIXA(I,J,K)*COS( OMG*(T-DDT)+EIXP(I,J,K) )  !EINC(I,J,K,T-DDT)*PLX!*VS

              EXINCDT=-EIXA(I,J,K)*OMG*SIN( OMG*(T-DDT)+EIXP(I,J,K) )  !EINCDT(I,J,K,T-DDT)*PLX!*VS

  

EX(I,J,K)=PEX1(I,J,K)*EX(I,J,K)+((PEX2(I,J,K)*(HZKEI(I,J,K)*HZ(I,J,K)-HZKEI(I,J-1,K)*HZ(I,J-1,K))-PEX2(I,J,K)*(HYKEI(

I,J,K)*HY(I,J,K)-HYKEI(I,J,K-1)*HY(I,J,K-1))))/EXMEN(I,J,K)-PEX3(I,J,K)*EXINC-PEX4(I,J,K)*EXINCDT

          END DO

        END DO

      END DO

...
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최적화 코드
     real(8) einc(nx,ny,nz), eincdt(nx,ny,nz)

!*****************

!    FOR EX  

!*****************

     OMGTDT=OMG*(T-DDT)

     call vsincos(eincdt,einc,omgtdt+eixp,nx*ny*nz)

      DYDZ=DY*DZ

      DO K=LPML+1,NZ-LPML

        DO J=LPML+1,NY-LPML

          DO I=1,NX-1

!            id=idex(i,j,k)

             EX(I,J,K)=PEX1(I,J,K)*EX(I,J,K)                    &

            +((PEX2(I,J,K)*(DZ*HZ(I,J,K)-DZ*HZ(I,J-1,K))        &

            -  PEX2(I,J,K)*(DY*HY(I,J,K)-DY*HY(I,J,K-1))))/DYDZ &     !DYDZ=EXMEN(I,J,K)

            -  PEX3(I,J,K)*(eixa(i,j,k)*einc(i,j,k))-PEX4(I,J,K)*(-eixa(i,j,k)*OMG*eincdt(i,j,k))

          END DO

        END DO

      END DO

...

- 배열 HZKEI, HYKEI, HXKEI, EXMEN, EYMEN, EZMEN 는 상수를

할당 받은 후 반복동안 변화가 없으므로 해당 상수로 대체

- COSINE, SINE 함수 계산을 IBM의 벡터 라이브러리로 대체

- 불필요한 할당(ID) 주석처리

* HFIELD(N,T)

원본 코드
!*********************

!    FOR HX

!*********************

!

      DO J=LPML+1,NY-LPML-1

        DO K=LPML+1,NZ-LPML-1

          DO I=2,NX-1

             

HX(I,J,K)=HX(I,J,K)-TU/HXMEN(I,J,K)*((EZKEI(I,J+1,K)*EZ(I,J+1,K)-EZKEI(I,J,K)*EZ(I,J,K))-(EYKEI(I,J,K+1)*EY(I,J,K

+1)-EYKEI(I,J,K)*EY(I,J,K)))            

          END DO

        END DO

      END DO

...
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최적화 코드
!*********************

!    FOR HX

!*********************

!

    DYDZ=DY*DZ  !=HXMEN(I,J,K)

    DO K=LPML+1,NZ-LPML-1

      DO J=LPML+1,NY-LPML-1

          DO I=2,NX-1

             HX(I,J,K)=HX(I,J,K)                                       &

            -TU/DYDZ                                                   &

            *((EZKEI(I,J+1,K)*EZ(I,J+1,K)-EZKEI(I,J,K)*EZ(I,J,K))      &

             -(DY*EY(I,J,K+1)-DY*EY(I,J,K)))

          END DO

        END DO

      END DO

...

- 메모리 접근 연속성을 높이기 위한 루프 순서 변경

- 상수를 할당 받은 배열 EXKEI, EYKEI, HXMEN, HYMEN, HZMEN

대신 상수로 대체

- 배열 EZKEI는 subroutine SUBCELL이 호출되면(현 코드는 호출

없음) 값의 변화가 예상되므로 상수로 대체하지 않았음

* EPML

원본 코드
!******************

!*** J (FOR EX) ***

!******************

!         

      DO I=1,NX-1

         DO J=2,LPML

            DO K=2,NZ-1

               ID=IDEXPML(J)

               EXYY0(I,J,K)=PEXY01(ID,J)*EXYY0(I,J,K)+PEXY02(ID,J)*(HZ(I,J,K)-HZ(I,J-1,K))

!

               EXZY0(I,J,K)=PEXZ01(ID,K)*EXZY0(I,J,K)-PEXZ02(ID,K)*(HY(I,J,K)-HY(I,J,K-1))

!     

               

EXYY1(I,NY-J+1,K)=PEXY01(ID,NY-J+1)*EXYY1(I,NY-J+1,K)+PEXY02(ID,NY-J+1)*(HZ(I,NY-J+1,K)-HZ(I,NY-J,K))

!           

               

EXZY1(I,NY-J+1,K)=PEXZ01(ID,NZ-K+1)*EXZY1(I,NY-J+1,K)-PEXZ02(ID,NZ-K+1)*(HY(I,NY-J+1,K)-HY(I,NY-J+1,

K-1))!

               if(IDEX(I,J,K).EQ.2)then

                  EX(I,J,K)=0.0

                  EX(I,NY-J+1,K)=0.0 !EXYY1(I,NY-J+1,K)+EXZY1(I,NY-J+1,K)

               else

                  EX(I,J,K)=EXYY0(I,J,K)+EXZY0(I,J,K)

                  EX(I,NY-J+1,K)=EXYY1(I,NY-J+1,K)+EXZY1(I,NY-J+1,K)

               ENDIF

           END DO

         END DO

      END DO

...
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최적화 코드
!******************

!*** J (FOR EX) ***

!******************

!

      DO K=2,NZ-1

         DO J=2,LPML

            ID=IDEXPML(J)

            DO I=1,NX-1

!

               if(IDEX(I,J,K).EQ.2)then

                  EX(I,J,K)=0.0

                  EX(I,NY-J+1,K)=0.0 !EXYY1(I,NY-J+1,K)+EXZY1(I,NY-J+1,K)

               else

                  EXYY0(I,J,K)=PEXY01(ID,J)*EXYY0(I,J,K)+PEXY02(ID,J)*(HZ(I,J,K)-HZ(I,J-1,K))

                  EXZY0(I,J,K)=PEXZ01(ID,K)*EXZY0(I,J,K)-PEXZ02(ID,K)*(HY(I,J,K)-HY(I,J,K-1))

                  

EXYY1(I,NY-J+1,K)=PEXY01(ID,NY-J+1)*EXYY1(I,NY-J+1,K)+PEXY02(ID,NY-J+1)*(HZ(I,NY-J+1,K)-HZ(I,NY-J,K))

                  

EXZY1(I,NY-J+1,K)=PEXZ01(ID,NZ-K+1)*EXZY1(I,NY-J+1,K)-PEXZ02(ID,NZ-K+1)*(HY(I,NY-J+1,K)-HY(I,NY-J+1,K

-1))

                  EX(I,J,K)=EXYY0(I,J,K)+EXZY0(I,J,K)

                  EX(I,NY-J+1,K)=EXYY1(I,NY-J+1,K)+EXZY1(I,NY-J+1,K)

               ENDIF

           END DO

         END DO

      END DO

...

 

- 메모리 접근 연속성을 높이기 위한 루프 순서 변경

- J 인덱스에 의해 결정되는 변수(ID) 할당을 I 루프 밖으로 이동

* HPML

원본 코드
!******************

!*** J (FOR HX) ***

!******************

!

      DO I=2,NX-1

         DO J=1,LPML

            DO K=LPML+1,NZ-LPML-1

               ID=IDHXPML(J)

               HXYY0(I,J,K)=PHXY01(ID,J)*HXYY0(I,J,K)-PHXY02(ID,J)*(EZ(I,J+1,K)-EZ(I,J,K))

               HXZY0(I,J,K)=PHXZ01(ID,K)*HXZY0(I,J,K)+PHXZ02(ID,K)*(EY(I,J,K+1)-EY(I,J,K))

               

HXYY1(I,NY-J,K)=PHXY01(ID,NY-J)*HXYY1(I,NY-J,K)-PHXY02(ID,NY-J)*(EZ(I,NY-J+1,K)-EZ(I,NY-J,K))

               

HXZY1(I,NY-J,K)=PHXZ01(ID,NZ-K)*HXZY1(I,NY-J,K)+PHXZ02(ID,NZ-K)*(EY(I,NY-J,K+1)-EY(I,NY-J,K))

               HX(I,J,K)=HXYY0(I,J,K)+HXZY0(I,J,K)

               HX(I,NY-J,K)=HXYY1(I,NY-J,K)+HXZY1(I,NY-J,K)

            END DO

         END DO

      END DO

...
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최적화 코드
!******************

!*** J (FOR HX) ***

!******************

!

      DO K=LPML+1,NZ-LPML-1

         DO J=1,LPML

            ID=IDHXPML(J)

            DO I=2,NX-1

               HXYY0(I,J,K)=PHXY01(ID,J)*HXYY0(I,J,K)-PHXY02(ID,J)*(EZ(I,J+1,K)-EZ(I,J,K))

!

               HXZY0(I,J,K)=PHXZ01(ID,K)*HXZY0(I,J,K)+PHXZ02(ID,K)*(EY(I,J,K+1)-EY(I,J,K))

!

               

HXYY1(I,NY-J,K)=PHXY01(ID,NY-J)*HXYY1(I,NY-J,K)-PHXY02(ID,NY-J)*(EZ(I,NY-J+1,K)-EZ(I,NY-J,K))

!

               

HXZY1(I,NY-J,K)=PHXZ01(ID,NZ-K)*HXZY1(I,NY-J,K)+PHXZ02(ID,NZ-K)*(EY(I,NY-J,K+1)-EY(I,NY-J,K))

!

               HX(I,J,K)=HXYY0(I,J,K)+HXZY0(I,J,K)

               HX(I,NY-J,K)=HXYY1(I,NY-J,K)+HXZY1(I,NY-J,K)

            END DO

         END DO

      END DO

...

 

- 메모리 접근 연속성을 높이기 위한 루프 순서 변경

- J 인덱스에 의해 결정되는 변수(ID) 할당을 I 루프 밖으로 이동

* SETUP
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원본 코드
!

!*** FOR E-FIELD ***

!

      DO I=1,NX

        DO J=1,NY

          DO K=1,NZ

            EPX=EPSRAVGX(I,J,K)*YUU0

            EPY=EPSRAVGY(I,J,K)*YUU0

            EPZ=EPSRAVGZ(I,J,K)*YUU0

            SGX=SGMAVGX(I,J,K)

            SGY=SGMAVGY(I,J,K)

            SGZ=SGMAVGZ(I,J,K)

!

            IF (IDEX(I,J,K).EQ.2) THEN

              PEX1(I,J,K)=0.D0

              PEX2(I,J,K)=0.D0

            ELSE

              PEX1(I,J,K)=ECOEFF(EPX,SGX)

              PEX2(I,J,K)=ESUBEF(EPX,SGX)

              PEX3(I,J,K)=SGX*ESUBEF(EPX,SGX)

              PEX4(I,J,K)=(EPX-YUU0)*ESUBEF(EPX,SGX)

            END IF

!

            IF (IDEY(I,J,K).EQ.2) THEN

              PEY1(I,J,K)=0.D0

              PEY2(I,J,K)=0.D0

            ELSE

              PEY1(I,J,K)=ECOEFF(EPY,SGY)

              PEY2(I,J,K)=ESUBEF(EPY,SGY)

              PEY3(I,J,K)=SGY*ESUBEF(EPY,SGY)

              PEY4(I,J,K)=(EPY-YUU0)*ESUBEF(EPY,SGY)

            END IF

!

            IF (IDEZ(I,J,K).EQ.2) THEN

              PEZ1(I,J,K)=0.D0

              PEZ2(I,J,K)=0.D0

            ELSE

              PEZ1(I,J,K)=ECOEFF(EPZ,SGZ)

              PEZ2(I,J,K)=ESUBEF(EPZ,SGZ)

              PEZ3(I,J,K)=SGZ*ESUBEF(EPZ,SGZ)

              PEZ4(I,J,K)=(EPZ-YUU0)*ESUBEF(EPZ,SGZ)

            END IF

!

          ENDDO

        ENDDO

      ENDDO

...



- 31 -

최적화 코드
!

!*** FOR E-FIELD ***

!

      DO K=1,NZ

        DO J=1,NY

          DO I=1,NX

            EPX=EPSRAVGX(I,J,K)*YUU0

            EPY=EPSRAVGY(I,J,K)*YUU0

            EPZ=EPSRAVGZ(I,J,K)*YUU0

            SGX=SGMAVGX(I,J,K)

            SGY=SGMAVGY(I,J,K)

            SGZ=SGMAVGZ(I,J,K)

!

            IF (IDEX(I,J,K).EQ.2) THEN

              PEX1(I,J,K)=0.D0

              PEX2(I,J,K)=0.D0

            ELSE

               A=SGX*DT/(2.D0*EPX)

               ESUBEFtmp=DT/(EPX*(1.D0+A))

               PEX1(I,J,K)=(1.D0-A)/(1.D0+A)

               PEX2(I,J,K)=ESUBEFtmp

               PEX3(I,J,K)=SGX*ESUBEFtmp

               PEX4(I,J,K)=(EPX-YUU0)*ESUBEFtmp

            END IF

!

            IF (IDEY(I,J,K).EQ.2) THEN

              PEY1(I,J,K)=0.D0

              PEY2(I,J,K)=0.D0

            ELSE

               A=SGY*DT/(2.D0*EPY)

               ESUBEFtmp=DT/(EPY*(1.D0+A))

               PEY1(I,J,K)=(1.D0-A)/(1.D0+A)

               PEY2(I,J,K)=ESUBEFtmp

               PEY3(I,J,K)=SGY*ESUBEFtmp

               PEY4(I,J,K)=(EPY-YUU0)*ESUBEFtmp

            END IF

!     

            IF (IDEZ(I,J,K).EQ.2) THEN

              PEZ1(I,J,K)=0.D0

              PEZ2(I,J,K)=0.D0

            ELSE

               A=SGZ*DT/(2.D0*EPZ)

               ESUBEFtmp=DT/(EPZ*(1.D0+A))

               PEZ1(I,J,K)=(1.D0-A)/(1.D0+A)

               PEZ2(I,J,K)=ESUBEFtmp

               PEZ3(I,J,K)=SGZ*ESUBEFtmp

               PEZ4(I,J,K)=(EPZ-YUU0)*ESUBEFtmp

            END IF

!

          ENDDO

        ENDDO

      ENDDO

...

- 메모리 접근 연속성을 높이기 위한 루프 순서 변경

- ESCOEFF, ESUBEF 함수 inlining
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* Loop 구조 변환 

* 배열 연산을 상수로 대체

* 인라이닝

* 벡터라이브러리 적용

- 64개 코어를 활용한 OpenMP 병렬화

* 최적화된 코드의 루프 계산에 ‘PARALLEL DO’를 삽입해 loop 병렬화 

구현 

* 병렬화 진행 서브루틴

- INITIALIZE, DIELECPROP, SETUP, FINC_READ, MODEL_LINEID

- EHFIELD_MAX, EFIELD, HFIELD, EPML, HPML

* 벡터 수학 함수를 이용해 최적화한 EFIELD, EHFIELD_MAX는 다시 스

칼라 수학 함수를 루프에서 호출하도록 해 병렬화 이득을 볼 수 있도록 

함(아래 참조)

최적화 코드(EFIELD)
     real(8) einc(nx,ny,nz), eincdt(nx,ny,nz)

!*****************

!    FOR EX  

!*****************

     OMGTDT=OMG*(T-DDT)

     call vsincos(eincdt,einc,omgtdt+eixp,nx*ny*nz)

      DYDZ=DY*DZ

      DO K=LPML+1,NZ-LPML

        DO J=LPML+1,NY-LPML

          DO I=1,NX-1

!            id=idex(i,j,k)

             EX(I,J,K)=PEX1(I,J,K)*EX(I,J,K)                    &

            +((PEX2(I,J,K)*(DZ*HZ(I,J,K)-DZ*HZ(I,J-1,K))        &

            -  PEX2(I,J,K)*(DY*HY(I,J,K)-DY*HY(I,J,K-1))))/DYDZ &     !DYDZ=EXMEN(I,J,K)

            -  PEX3(I,J,K)*(eixa(i,j,k)*einc(i,j,k))-PEX4(I,J,K)*(-eixa(i,j,k)*OMG*eincdt(i,j,k))

          END DO

        END DO

      END DO

...
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병렬화 코드(EFIELD)
!*****************

!    FOR EX  

!*****************

      OMGTDT=OMG*(T-DDT)

      DYDZ=DY*DZ

      DXDZ=DX*DZ

      DXDY=DX*DY

!$OMP PARALLEL 

!$OMP DO PRIVATE(id,EXINC,EXINCDT)

      DO K=LPML+1,NZ-LPML

        DO J=LPML+1,NY-LPML

          DO I=1,NX-1

!            id=idex(i,j,k)

              EXINC=EIXA(I,J,K)*COS( OMGTDT+EIXP(I,J,K) )  !EINC(I,J,K,T-DDT)*PLX!*VS

              EXINCDT=-EIXA(I,J,K)*OMG*SIN( OMGTDT+EIXP(I,J,K) )  !EINCDT(I,J,K,T-DDT)*PLX!*VS

             EX(I,J,K)=PEX1(I,J,K)*EX(I,J,K)                    &       

            +((PEX2(I,J,K)*(DZ*HZ(I,J,K)-DZ*HZ(I,J-1,K))        &       

            -  PEX2(I,J,K)*(DY*HY(I,J,K)-DY*HY(I,J,K-1))))/DYDZ &     !DYDZ=EXMEN(I,J,K)

            -  PEX3(I,J,K)*EXINC-PEX4(I,J,K)*EXINCDT

          END DO  

        END DO  

      END DO  

!$OMP END DO NOWAIT

...

∙ 결과

- 컴파일 및 최적화 결과

* 컴파일 및 링크 

- 원본 코드: xlf90 –q64 –O3 –qtune=pwr6 –qarch=pwr6 –qstrict

–lmass body.f90 –o body.x

-q64: 64비트 빌드

-O3 –qtune=pwr6 –qarch=pwr6: 컴파일러 최적화 옵션

-qstrict: 최적화로 인한 실수 정밀도 손실 방지

-lmass: sine, cosine 등의 수학 함수를 IBM 최적화 함수로 대체

- 최적화 코드: xlf90 –q64 –O3 –qtune=pwr6 –qarch=pwr6

–qstrict –lmass –lmassv body.f90 –o body.x

-lmassv: IBM 벡터 수학 라이브러리(MASS) 사용

- 최적화 코드 Profiling 결과



- 34 -

  %   cumulative   self              self     total

 time   seconds   seconds    calls  ms/call  ms/call  name

 33.6     391.86   391.86                             vsincos [3]

 13.0     543.67   151.81       50  3036.20  3036.20  .ehfield_max [4]

 13.0     695.03   151.36       50  3027.20  3027.20  .efield [5]

 12.7     842.79   147.76                             .vcos [6]

  5.0     900.75    57.96        1 57960.00 57960.00  .initialize [7]

  4.2     949.63    48.88        1 48880.00 48880.00  .setup [8]

  3.3     987.66    38.03                             .cvtloop [9]

  2.3    1014.61    26.95       50   539.00   539.00  .hfield [10]

  2.2    1040.55    25.94       50   518.80   518.80  .epml [11]

  2.0    1064.38    23.83       50   476.60   476.60  .hpml [12]

  0.7    1073.11     8.73                             .__cvt_r [13]

  0.6    1080.38     7.27                             .global_unlock_ppc_mp [15]

  0.5    1085.79     5.41                             ._xlfBeginIO [14]

  0.4    1090.52     4.73                             .LDScan [18] 

  0.4    1095.14     4.62 161685777     0.00     0.00  ._mutex_lock [19]

  0.3    1099.12     3.98                             .global_lock_ppc_mp [21]

  0.3    1102.96     3.84                             .WriteUnit [22]

  0.2    1105.77     2.81                             .LdNlR8ToDec [27]

  0.2    1108.53     2.76        1  2760.00  2760.00  .total_efield [28]

  0.2    1111.08     2.55        1  2553.33  2553.33  .dielecprop [30]

  0.2    1113.28     2.20                             .FmtLongIntToDec [31]

  0.2    1115.20     1.92 161685777     0.00     0.00  .pthread_mutex_unlock@AF32_11 [32]

  0.2    1117.12     1.92                             .IOWrite [33]

  0.1    1118.86     1.74                             .IOGetByte [34]

...

(MSTEP=50)

- IBM MASS 라이브러리 적용으로 인한 성능향상 

* 단순 컴파일러 옵션 적용만으로 성능향상 (1.05배 성능향상)

* IBM MASS Vector 라이브러리 적용을 통한 코드 변경 (1.17배 성능향상)

- 병렬 코드 컴파일 

* xlf90_r –qsmp=omp –q64 –O3 –qtune=pwr6 –qarch=pwr6 –qstrict

–lmass body.f90 –o body.x

-qsmp=omp: OpenMP 병렬화 옵션
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실행시간(main loop) Speed-up
Original 16195(15345)초 1.0
Optimized 1133(914)초 14.3

Parallel(2 threads) 933(695)초 17.4
Parallel(4 threads) 561(347)초 28.9
Parallel(8 threads) 367(176)초 44.1
Parallel(16 threads) 271(90)초 59.8

Parallel(32 threads) 228(48)초 71.0
Parallel(64 threads) 212(31)초 76.4

- 병렬 코드 프로파일링 결과

  %   cumulative   self              self     total           

 time   seconds   seconds    calls  ms/call  ms/call  name    

 31.9     535.35   535.35                             ._cos [2]

 17.5     828.73   293.38                             sincos [3]

 13.2    1049.23   220.50      100  2205.00  2205.00  .ehfield_max@OL@30 [4]

  5.5    1140.83    91.60      100   916.00   916.00  .efield@OL@6@OL@7 [5]

  5.3    1230.06    89.23      100   892.30   892.30  .efield@OL@6@OL@8 [6]

  4.5    1304.94    74.88        2 37440.00 37440.00  .initialize@OL@1 [7]

  3.9    1370.86    65.92      100   659.20   659.20  .efield@OL@6@OL@9 [8]

  2.2    1408.46    37.60                             .cvtloop [9]

  2.0    1442.81    34.35        2 17173.33 17173.33  .setup@OL@5 [10]

  1.4    1466.14    23.33        2 11665.00 11665.00  .setup@OL@3 [11]

  0.8    1479.36    13.22       99   133.54   133.54  .hfield@OL@10@OL@12 [12]

  0.7    1491.56    12.20       99   123.23   123.23  .hfield@OL@10@OL@11 [13]

  0.6    1501.48     9.92      100    99.20    99.20  .hfield@OL@10@OL@13 [15]

  0.6    1510.79     9.31      100    93.10    93.10  .epml@OL@14@OL@17 [16]

  0.5    1519.67     8.88                             .__cvt_r [14]

  0.5    1527.42     7.75                             .global_unlock_ppc_mp [18]

  0.5    1535.04     7.62      100    76.20    76.20  .hpml@OL@21@OL@24 [19]

  0.4    1542.30     7.26      100    72.60    72.60  .hpml@OL@21@OL@26 [20]

  0.4    1549.29     6.99      100    69.90    69.90  .epml@OL@14@OL@19 [21]

  0.4    1555.16     5.87       97    60.52    60.52  .epml@OL@14@OL@15 [23]

  0.3    1560.58     5.42                             ._xlfBeginIO [17]

  0.3    1565.90     5.32      100    53.20    53.20  .hpml@OL@21@OL@27 [24]

  0.3    1570.94     5.04                             .LDScan [26]

  0.3    1575.44     4.50      100    45.00    45.00  .epml@OL@14@OL@20 [27]

  0.3    1579.72     4.28                             .WriteUnit [29]

  0.3    1583.92     4.20      100    42.00    42.00  .hpml@OL@21@OL@22 [30]

  0.2    1587.76     3.84 161687496     0.00     0.00  ._mutex_lock [31]

  0.2    1591.48     3.72                             .global_lock_ppc_mp [34]

  0.2    1594.89     3.41        2  1705.00  1705.00  .setup@OL@4 [35]

  0.2    1598.09     3.20                             .LdNlR8ToDec [40]

  0.2    1601.22     3.13        1  3130.00  3130.00  .total_efield [41]

  0.2    1603.82     2.61        2  1303.33  1303.33  .dielecprop@OL@2 [43]

  0.1    1605.77     1.95 161687977     0.00     0.00  .pthread_mutex_unlock@AF32_11 [45]

  0.1    1607.55     1.78                             .IOGetByte [46]

  0.1    1609.17     1.62                             .IOWrite [47]

...

(MSTEP=50, 2 threads)

- GAIA 시스템에서의 실행 시간 

- 최초의 순차코드 대비 최대 76.4배 성능 향상
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스레드 수 vs. 실행 시간 (원본 코드 스레드 수 = 0)
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10. Magnetron Sputter 코드

1. 사용자코드 - Particle-In-Cell 기반 Magnetron Sputtering 시뮬레이션 코

드

∙ 코드 개요

- 박막 증착 등의 시뮬레이션에 사용되는 코드로서 (주)경원테크에서 개발하였

음

- 원본 코드는 C++로 작성되었으며 데이터 구조에 STL 라이브러리를 이용

- 실행 시간의 90% 이상을 소비하는 전자기장의 계산을 대상으로 가속기 병렬

화

∙ 수행 내용

- 성능 프로파일링

* PIC-MCC 코드의 병렬화 이전의 원본 코드를 serial 코드, 병렬화 이후

의 코드를 CPU/GPU parallel 코드라고 칭하며 serial 코드는 아래의 6

step의 계산 과정으로 이루어짐. 개발된 프로그램에서는 안정적인 해를

얻을 때까지 계산 과정을 반복 (iteration)하여 수행

step 1. charged density calculation

step 2. potential calculation

step 3. electric field calculation

step 4. monte carlo collision

step 5. particle moving

step 6. particle generation

* serial 코드의 성능 평가에 8개의 계산 코어를 가지는 Intel Xeon

E5-2650 v2 CPU를 사용하였고 병렬화 되지 않은 serial 코드는 1개의

계산 코어만을 이용하여 성능 평가를 실시

* iteration 횟수를 50회, 200회, 1000회로 변경하여 각 계산 구간의 실행

시간을 측정하고 격자 사이즈는 321×321로 설정하였으며 GPU 병렬화에

관련된 이후의 성능 평가도 이와 동일한 조건에서 수행
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serial 코드 실행시간 프로파일링 결과

* 결과: Particle-In-Cell method는 전자기장의 potential 계산 (step 2, 이

하 field solver)와 ion particle의 충돌을 계산하는 Monte Carlo 시뮬레

이션 (step 4)으로 구성. 실제 문제 규모에서는 field solver가 전체 실행

시간의 95~99%를 차지하며 Monte Carlo 시뮬레이션의 계산 시간은 전

체 계산 시간의 1% 미만에 불과. 따라서 병렬화는 주로 Field solver를

중심으로 적용

* 병렬화 대상 선정: Field solver는 전자기장의 potential을 계산하며, 배열

의 각 요소를 독립적으로 계산할 수 있기 때문에 병렬성이 높다고 볼

수 있음. Monte Carlo 시뮬레이션의 경우, 난수 생성과 대상 요소를 가

지는 배열의 동적인 변화와 같은 요인으로 병렬화가 상대적으로 어려우

며, 전체 프로그램 실행시간의 1% 미만에 불과하여 얻을 수 있는 성능

향상이 낮기 때문에 병렬화 대상에서 제외하였음. 따라서 Field solver

를 병렬화 대상으로 하여, CPU 및 GPU에서 병렬화를 수행한 후, serial

코드와 성능 (시간 및 정확도)을 비교하였음

- 병렬화 준비

* NVIDIA GPU 프로그래밍 모델인 CUDA는 C, C++언어를 기반으로 설

계되어 있으나, 기존의 코드를 CPU에서 GPU로 이식하기 위해서는 코

드의 구조를 바꾸는 재정비 작업이 필요. 코드 재정비 작업은 GPU 병렬

화를 가능하게 만드는 알고리즘의 변경과 데이터 구조 변경 및 불필요

한 데이터 삭제를 통한 메모리 최적화 등으로 이루어짐

* 데이터 구조 변경

․ serial 코드는 C++의 Standard Template Library (STL)을 이용하고 있

으며, 이는 GPU 프로그래밍 모델인 CUDA에서 사용하기에 제한이 있기 

때문에 데이터 구조의 변경이 필요하다. serial 코드에서는 전자기장 계

산에 필요한 격자와 입자가 가지는 정보를 저장하기 위하여 STL의 list

데이터 구조를 이용하였으나, 이를 CUDA에서 이용 가능한 C언어의 배



- 39 -

열 데이터 구조로 변경이 필요

* 불필요한 데이터 삭제

․GridType, valBD, locBD는 경계치 값을 저장하기 위하여 serial 코드에 

선언되어 있는 데이터 배열이다. GridType은 경계치 종류, valBD는 경

계치 값, locBD는 각각 경계치 값을 가지는 점의 위치 (index)

․해당 문제에서는 경계치 값을 가지는 위치를 index값으로 계산할 수 있

으며, 경계치 값과 종류가 상수로 표현되기 때문에 데이터 배열을 사용

하지 않고 계산 함수 내부에서 값을 직접 사용할 수 있음

․ GridType, valBD, locBD의 배열을 제거하고 그 값을 함수에 직접 사용

함으로써 메모리 사용량을 줄일 수 있을 뿐만 아니라 CPU-GPU 간의 

불필요한 데이터 통신을 절감할 수 있음

* 알고리즘 변경

․ serial 코드의 field solver는 Gauss-Seidel method를 이용하여 전자기장

의 potential을 계산하고 있으나, 이러한 수치 해법은 격자간의 수치 의

존성이 존재하여 병렬화에 효율적이지 않음

Gauss-Seidel method

․효율적인 병렬화를 위해 field solver의 수치 해법을 Gauss-Seidel

method에서 Jacobi method로 변경. Jacobi method는 Gauss-Seidel

method와 비교하여 수렴횟수가 증가하는 단점이 있으나, 격자간의 수치 

의존성이 존재하지 않기 때문에 병렬화가 용이함

Jacobi method

․수치 해법 변경에 의한 수렴 횟수의 변화를 다음 표에 나타내었음. CPU

를 이용하였을 경우, Gauss-Seidel method에서 Jacobi method로 변경함

으로써 수렴횟수가 1.3배 정도로 증가함을 확인하였으며 GPU를 이용하

였을 경우도 비슷한 수렴횟수를 기록하였음
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수치해법 변경에 따른 수렴횟수의 변화

․수렴횟수가 증가함에 따라서 프로그램의 실행시간이 증가하게 되나,

Jacobi method의 경우 CPU/GPU 병렬화가 가능하기 때문에 병렬화 버

전의 코드가 병렬화가 어려운 Gauss-Seidel method의 코드보다 높은 성

능을 달성할 수 있을 것으로 예상할 수 있음

- CPU 병렬화

* 실험 환경인 Intel Xeon E5-2650 v2 CPU는 8개의 계산 코어를 가지기

때문에 이를 전부 이용하는 병렬 코드를 작성. CPU parallel 코드를 작

성함으로써 GPU 병렬화에서 발생할 가능성이 있는 문제점을 미리 파악

할 수 있으며, 작성된 코드를 직접 이용하여 KISTI의 GAIA 시스템 등

의 슈퍼컴퓨터 자원을 이용하여 병렬 계산을 수행할 수 있음

* 병렬계산에는 스레드 병렬 프로그래밍 모델인 OpenMP를 이용하여 CPU

병렬화를 수행

* CPU 병렬 코드 작성

․OpenMP 병렬화를 위하여 아래 그림과 같은 코드를 작성. #pragma로 

시작하는 문장이 CPU 병렬화를 지시하는 OpenMP directive이며,

OpenMP 컴파일러가 OpenMP directive를 병렬 코드로 변환함으로써 병

렬 프로그램을 생성함

CPU 병렬코드
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․ OpenMP directive는 OpenMP 병렬화를 지원하지 않는 컴파일러에서는 

주석문으로 처리되기 때문에 serial 코드에 직접 기술할 수 있으며, 기타 

스레드 프로그래밍 모델과 비교하여 문법이 간단하기 때문에 병렬화 작

업이 용이

- NVIDIA GPU 병렬화

* 2,496개의 계산 코어를 전부 이용하여 GPU의 성능을 충분히 활용하기 

위하여 NVIDIA CUDA를 이용한 병렬 프로그래밍 작업이 필요. 이하의 

작업을 수행하는 CUDA 코드를 작성하여 GPU 병렬화를 수행

* 병렬화 대상인 Jacobi method의 GPU 코드를 작성. (이하 GPU kernel

함수라고 부름). GPU kernel 함수는 한 개의 GPU 스레드가 수행할 처

리를 기술한 것으로, 그림의 코드에서는 1개의 요소에 대한 계산을 수행

하고 있음. GPU kernel 함수를 복수의 GPU 스레드에서 실행함으로써 

복수의 계산을 동시에 수행하는 병렬 작업을 GPU 상에서 구현하는 것

이 가능함

GPU Jacobi method 코드

* 아래 그림은 CPU 코드를 작성하여 GPU kernel 함수를 호출할 수 있는

예를 보여줌. NX, NY는 X, Y차원의 grid 크기를 나타내는 상수이며,

NUM_THREADS_X, NUM_THREADS_Y는 X, Y차원을 처리하는

GPU 스레드의 개수를 나타냄. 개발된 GPU parallel 코드에서는 grid 크

기와 동일한 개수의 GPU 스레드를 생성하고, 각 GPU 스레드에서 1개

의 요소를 처리함으로써 GPU를 이용한 병렬 계산을 구현함
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GPU kernel 함수를 호출하는 CPU 코드

* GPU의 계산 코어는 GPU 카드 상에 존재하는 GPU 메모리의 값만을 참

조할 수 있기 때문에, GPU kernel 함수의 실행 전후에 CPU-GPU 메모

리간의 데이터 전송이 필요함. 이를 위하여 serial 코드에 GPU 메모리의

확보와 CPU-GPU 간의 데이터 전송 함수를 추가하였음.

cudaMemalloc(), cudaMemcpy() 등과 같은 함수를 이용함으로써 GPU

메모리의 관리 및 데이터 전송을 구현하였으며 특히 전자기장의 계산

값을 저장하는 배열의 경우 각 iteration 마다 값이 갱신되기 때문에

iteration의 횟수만큼 CPU-GPU 통신이 발생하나, GPU kernel 함수의

계산량이 CPU-GPU 통신량과 비교하여 보다 높기 때문에 GPU 병렬화

로 인한 성능 향상이 이를 상쇄할 것으로 예상됨

* serial 코드에서는 각 요소에서 새롭게 계산된 값과 이전 값의 차분을 모

두 더하여 기준 값보다 낮은 경우, 방정식이 수렴한 것으로 판단하였음.

CPU/GPU parallel 코드에서는 각 계산 코어에서 grid를 분할하여 계산

하기 때문에 수렴판정을 위한 차분 값이 계산 코어별로 부분적으로 생

성되나, 코어 간의 값을 더해주어 최종적인 차분 값을 생성함으로써 방

정식의 수렴판정을 수행할 수 있음. 이를 수렴판정을 위한 reduction 연

산이라고 함

* GPU 상에서 수렴판정을 위한 reduction 연산을 구현하기 위하여 Thrust

라이브러리를 이용한다. Thrust는 C++의 STL을 기반으로 한 GPU 라이

브러리이며, vector와 같은 C++의 추상 데이터 구조를 GPU에서 사용

가능하게 해 준다. Thrust의 reduce함수를 이용하여 reduction 연산을

간단하게 구현할 수 있음. 다음 그림은 Thrust로 구현된 reduction 연산

의 코드임

Thrust로 구현한 reduction 연산

- NVIDIA GPU 성능최적화

* GPU 병렬코드 성능분석

․GPU 병렬 코드가 CPU 병렬 코드보다 낮은 성능을 보이는 이유를 분석
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한 결과, 수렴판정을 위한 reduction 연산이 주된 성능저하 요인임을 확

인. CPU/GPU kernel 함수에서 reduction 연산을 주석 처리하여 전자기

장의 계산을 수행하는 경우, 해당 문제 사이즈에서 CPU 병렬 코드는 

23.9132초, GPU 병렬 코드는 11.8694초를 기록하여 GPU가 보다 높은 

성능을 보이고 있음을 알 수 있었음

․ GPU kernel의 reduction 연산은 Thrust로 구현되어 있으며, 성능이 저

하되는 이유는 Thrust가 대상 문제 사이즈에서 충분한 성능을 제공하지 

못하기 때문임. 아래 그림에 Thrust로 구현된 reduction 연산과, CUDA

개발 툴킷에서 제공되는 예제를 바탕으로 구현된 reduction 연산의 성능

을 비교한 결과를 나타내었음. 단위는 GFlops이며, 수치가 높을수록 높

은 성능을 의미. kernel 0~6은 예제에서 이루어진 최적화의 정도를 의미

하며, 숫자가 높을수록 더욱 고도의 최적화가 적용됨을 의미

Thrust reduction과 CUDA Sample reduction의 성능 비교

․위의 그림 첫 번째 실험에서 이루어진 16,777,216개의 요소에 관한 

reduction 연산에서는 Thrust가 kernel 4에 육박하는 성능을 달성하였다.

이와 같은 결과로, 많은 수의 요소를 대상으로 한 연산에 관하여 Thrust

에서 충분한 최적화가 이루어짐을 확인할 수 있었음

․ 기타 실험에서는 대상 문제 사이즈와 비슷한 규모의 요소수의 reduction

연산을 평가하였으나, 이와 같은 경우 Thrust에서 충분한 성능을 제공하

지 못하고 있으며, 수동으로 reduction 연산을 구현한 kernel 0~6이 보다 

높은 성능을 제공함

* reduction 연산 성능 최적화

․위 그림의 실험을 바탕으로 reduction 연산을 구현하는 GPU kernel 함

수를 구현하였다. CUDA 예제에서 대상 문제 사이즈를 다루는 경우,

kernel 3 정도에서 충분한 성능 향상이 이루어짐. 이 이상의 성능 최적

화를 구현할 경우, GPU 코드 내부에 실행 GPU의 아키텍처 및 자원의 

용량에 의존한 최적화 파라미터가 추가되어 이식성이 저하되는 단점이 

있기 때문에, kernel 3에서 이루어진 최적화 기법을 바탕으로 reduction

연산을 구현하였음
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․아래 그림에 reduction 연산의 소스코드를 나타내었음. GPU SMX가 보

유하는 shared memory를 이용하여 각 코어가 reduction 연산을 수행하

는 배열을 공유하도록 최적화가 이루어졌음. 메모리 공유를 통하여 불필

요한 메모리 참조 횟수를 경감함으로써 성능 향상을 달성하였음

최적화된 reduction 연산 코드

* shared memory 최적화

․위에서 이루어진 Jacobi method의 연산도 shared memory를 이용한 성

능 최적화가 이루어 질 수 있음. 스레드가 한 개의 요소를 계산하기 위

하여 주변의 요소를 참조할 필요가 있으나, 이는 주변의 스레드가 담당

하는 요소이기 때문에 이를 shared memory를 이용하여 공유함으로써 

불필요한 메모리 참조를 줄일 수 있음

shared memory를 이용한 Jacobi method
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․위 그림은 shared memory를 이용하여 최적화한 Jacobi method의 코드

를 보여주고 있으며 shared memory에 배열 cache를 확보하여 계산에 

필요한 grid mesh의 값을 저장하는 작업을 기술하고 있음. cache의 각 

요소는 SMX 내부의 코어에서 공유되기 때문에 각 스레드에서 동일한 

위치의 요소를 중복하여 참조하는 문제를 해결할 수 있다음 Jacobi

method의 계산 부분은 배열의 이름이 old_phi에서 cache로 변경된 것을 

제외하면 위 GPU Jacobi method 코드와 동일

․성능 평가 결과 shared memory를 이용한 최적화를 수행하였음에도 불

구하고 위 GPU Jacobi method 코드와 동등한 성능을 보이고 있음. 이

유는 shared memory의 cache 기능이 이미 위의 그림과 동일한 작업을 

수행하고 있으며, 대상 문제 사이즈가 GPU cache에서 전부 수용 가능하

여 shared memory를 명시적으로 이용할 필요가 없기 때문임. 향후 문

제 사이즈가 cache에서 처리하기 어려울 정도로 커질 경우, 위의 그림의 

shared memory를 명시적으로 이용하는 최적화가 유효할 것으로 예상

됨. (이후 성능 평가에서는 위 GPU Jacobi method 코드를 이용함)

* reduction 횟수 경감을 통한 성능 최적화

․대상으로 하는 문제 사이즈에서는 Jacobi method의 계산 시간과 비교하

여 reduction 연산의 계산 시간이 상대적으로 큰 비중을 차지. 수렴판정

은 iteration loop를 종료시키기 위하여 필요한 동작이나, 모든 iteration

에서 수렴판정을 수행할 필요는 없기 때문에 reduction 연산의 실행 빈

도를 조절함으로써 GPU kernel 함수의 성능을 향상시킬 수 있음

․ 개발된 GPU 코드를 수정하여 reduction 연산을 1000 iteration 간격으

로 실행하도록 변경. 오차를 체크하여 종료조건에 근접하였을 경우 

reduction 연산의 간격을 100 iteration으로 변경하여 수렴판정을 보다 

빈번하게 수행하도록 수정

∙ 결과

- NVIDIA GPU 성능평가

* Intel Xeon E5-2650 (8 core CPU), NVIDIA K20 GPU를 이용하여 성능

평가

* CPU 버전은 GPU 병렬화 부분을 OpenMP를 이용하여 병렬화함

* 원본 (ser), OpenMP (omp), CUDA (cuda) 버전을 계산 횟수를 늘려가

면서 성능 비교.

* OpenMP 코드는 원본 코드와 비교하여 7-11배의 성능 향상 달성 (병렬

화 부분인 step 2를 기준으로 하였을 시, 11~13배 성능 향상). 코드 정리

를 통하여 고속화가 이루어졌기 때문에 CPU parallel 코드에서는 계산
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코어의 수보다 높은 성능 향상을 달성

CPU(OpenMP) 병렬화 결과

* CUDA 코드는 원본 코드와 비교하여 10~26배의 성능 향상을 달성 (병렬

화 부분은 31~38배 성능 향상)

* 방정식 계산 부분이 최적화된 CPU코드 대비 3배, 원본코드 대비 약 40

배 성능 향상

Magnetron Sputtering GPU 성능

※각 항목의 숫자는 iteration 횟수이며, cuda_1은 프로토타입 버전, cuda_2

는 reduction 성능 최적화를 수행한 버전, cuda_3은 reduction 연산의 

실행 빈도를 조절하여 성능을 향상시킨 버전의 실행 시간

※reduction 연산을 shared memory로 최적화한 결과 (cuda_2), OpenMP를 

이용한 CPU parallel 코드와 비교하여 보다 높은 성능을 달성

※GPU kernel 함수만을 대상으로 하였을 경우, 프로토타입 버전이 CPU

parallel 코드의 1/4의 성능이었던 반면, shared memory 최적화 버전은 

1.5배의 성능을 달성하였으며, 전체 실행 시간은 1.3배로 향상
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※reduction 연산의 빈도를 조절한 결과(cuda_3) 보다 높은 성능 달성

- 계산 정확도 검증

* CPU/GPU 간의 계산 결과 비교

․GPU에서 계산된 결과값이 타당함을 검증하기 위하여 CPU에서 계산된 

결과 값과 비교

․전자기장의 계산 부분이 GPU 병렬화 되었기 때문에 솔버의 계산 결과 

값인 전자기장의 수치를 CPU와 GPU에서 계산하여 비교함으로써 검증

을 수행

․전자기장 솔버 전후의 계산은 전자기장의 값에 의존하기 때문에 솔버의 

검증을 수행함으로써 GPU를 이용한 코드 전체의 타당성을 검증 가능

* 평가 결과

․다음 그림은 CPU와 GPU에서 계산된 전자기장의 값을 표시한 것이며 

계산 종료 후의 최종 결과 값의 일부를 비교한 그래프

․격자 사이즈는 201×121이며 iteration 횟수는 100000회

․Monte Carlo 시뮬레이션에서 난수를 생성하여 이용하기 때문에 동일한 

값을 얻을 수는 없으나, CPU와 GPU의 계산 결과가 비슷한 경향을 보

이며 GPU에서의 계산이 CPU와 동일한 수준에서 수렴함을 나타내고 있

음. 이와 같은 결과를 통하여 GPU 코드가 CPU 코드와 동등한 계산을 

수행하고 있음을 확인

․ 시뮬레이션 전체의 수행 시간은, 원본 코드인 CPU serial 코드의 경우 

61시간 43분이었으며, GPU parallel 코드의 경우 3시간 49분이 소요되어 

16배의 성능 향상을 달성

계산 결과 비교
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11. Hyper Air

∙ 코드 지원 개요

- KAI에서 지원한 압축성 LES 전산유체해석 프로그램

- Tachyon 2차 시스템에서의 Fortran 90 순차코드의 최적화 및 MPI 병렬화를 통

한 성능향상 요청 

- 입력파일: Flowconditions.txt, step_tec.dat

- 출력파일: 5.dat

∙ 수행방법

- 코드 수정 (최적화 작업 전 원본 코드 수정 내용)

* Variables 내부에 사용된 Implicit real*8 (a-h,o-z) 구문이 associate 되는 

호스트 코드에 적용되지 않음

* 그래서 implicit 하게 사용된 real 변수들이 4 바이트로 처리돼 정밀도 문

제와 부동소수 연산 오류 문제 야기

* Implicit real*8을 각 프로그램 단위마다 넣거나 컴파일 옵션(-r8)으로 처

리해야 함

- 프로파일링을 통한 hotspot 함수 발견 

* CFL=0.5 (Main_2D_Air_naca0012_r1.f90)

* 사용 컴파일 옵션(Intel Fortran Compiler 11.1)

-g -pg –O3 –xSSE4.2 –r8 –fpe0 –fp-model precise

-g –pg: 디버깅, 프로파일링 옵션

-O3 –xSSE4.2: 최적화 옵션

-r8: 기본 real 변수를 8바이트로 처리

-fpe0: 실수 연산 오류 체크

-fp-model precise : 실수 연산 일관성 유지

  

  %   cumulative   self              self     total

 time   seconds   seconds    calls  Ks/call  Ks/call  name

 68.85   2515.26  2515.26     9101     0.00     0.00  hllc_

 21.53   3301.77   786.51                             pow.L

  4.50   3465.99   164.22        1     0.16     2.81  MAIN__

  3.58   3596.66   130.66        1     0.13     0.13  grid_

  1.11   3637.26    40.60                             __powr8i4

  0.28   3647.32    10.06                             cos.N

  0.06   3649.54     2.22                             cos

  0.03   3650.58     1.04                             cvtas_t_to_a

  0.01   3651.05     0.47                             pow

  0.01   3651.33     0.28                             for_write_seq_lis_xmit

  0.00   3651.49     0.16                             for__format_value

  0.00   3651.61     0.12                             cvt_ieee_t_to_text_ex

...

* 서브루틴 hllc와 power 함수 실행에 많은 시간 소비



- 49 -

- 코드 구조변경을 통한 성능최적화 (1.45배 향상)

* 배열 구조 변경

원본 코드
Integer :: iC(Ne,4), iEFN(Ne,4)

Real*8 :: s(Ne,4), snx(Ne,4), sny(Ne,4), vol(Ne)

Real*8 :: d2rho(Ne,4), d2u(Ne,4), d2v(Ne,4), d2e(Ne,4) 

Real*8 :: phirho_temp(Ne,4), phiu_temp(Ne,4), phiv_temp(Ne,4), phie_temp(Ne,4)

최적화 코드
Integer :: iC(4,Ne), iEFN(4,Ne)

Real*8 :: s(4,Ne), snx(4,Ne), sny(4,Ne), vol(Ne)

Real*8 :: d2rho(4,Ne), d2u(4,Ne), d2v(4,Ne), d2e(4,Ne)

Real*8 :: phirho_temp(4,Ne), phiu_temp(4,Ne), phiv_temp(4,Ne), phie_temp(4,Ne)

- 메모리 접근 속도를 높이기 위해 배열 구조 변경

* 반복되는 상수 계산 처리

원본 코드(Main_2D_Air_naca0012_r1.f90)
Do i=1,Ne    

    rho(i)=rhoinf

    u(i)=uinf*cos(aoa*pi/180.0)

    v(i)=uinf*sin(aoa*pi/180.0)

...

call HLLC

...

최적화 코드(Main_2D_Air_naca0012_r1.f90)
ucosa=uinf*cos(aoa*pi/180.0)

usina=uinf*sin(aoa*pi/180.0)

einf=rhoinf*( 0.5*(uinf*uinf)+pinf/(rhoinf*(gamma-1.0)) )

Do i=1,Ne

    rho(i)=rhoinf

    u(i)=ucosa

    v(i)=usina

...

call HLLC(ucosa, usina, einf)

...

원본 코드(HLLC_2D_Air_2nd_naca0012.f90 )
Do i=1,Ne

...

    Do j=1,4

    ...

      uR=uinf*cos(aoa*pi/180.0)

      vR=uinf*sin(aoa*pi/180.0)

...
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최적화 코드(HLLC_2D_Air_2nd_naca0012.f90 )
Do i=1,Ne

...

    Do j=1,4

    ...

      uR=ucosa

      vR=usina

...

- 불필요하게 반복 계산되는 상수를 루프 밖에서 한 번만 계산

- 계산된 상수를 HLLC에 인수로 패싱

* 나눗셈을 곱셈으로 변경

원본 코드(HLLC_2D_Air_2nd_naca0012.f90 )
            sum_u_temp_x  =sum_u_temp_x  +cv(2,i)/cv(1,i)*snx(j,i)*s(j,i) ! u

            sum_v_temp_x  =sum_v_temp_x  +cv(3,i)/cv(1,i)*snx(j,i)*s(j,i) ! v

...

    drhoi=sum_rho_temp_x/vol(i)

    dui  =sum_u_temp_x  /vol(i)

    dvi  =sum_v_temp_x  /vol(i)

    dei  =sum_e_temp_x  /vol(i)

...

최적화 코드(HLLC_2D_Air_2nd_naca0012.f90 )
    Rvoli=1.0/vol(i)

    Rcv1i=1.0/cv(1,i)

...

            sum_u_temp_x  =sum_u_temp_x  +cv(2,i)*Rcv1i*snx(j,i)*s(j,i) ! u

            sum_v_temp_x  =sum_v_temp_x  +cv(3,i)*Rcv1i*snx(j,i)*s(j,i) ! v

...

    drhoi=sum_rho_temp_x*RVoli

    dui  =sum_u_temp_x  *RVoli

    dvi  =sum_v_temp_x  *RVoli

    dei  =sum_e_temp_x  *RVoli

...

- 많은 클럭을 소비하는 나눗셈 연산을 곱셈으로 대체

* 거듭제곱 사용 억제

원본 코드(HLLC_2D_Air_2nd_naca0012.f90 )
                   phirho_temp_up  =d2rho(j,i)*(d1max_rho**2+eps)+2.0*d2rho(j,i)**2*d1max_rho

                   phirho_temp_down=d2rho(j,i)*(d1max_rho**2+2.0*d2rho(j,i)**2+d1max_rho*d2rho(j,i)+eps)

...

최적화 코드(HLLC_2D_Air_2nd_naca0012.f90 )
            phirho_temp_up  =d2rho(j,i)*(d1max_rho*d1max_rho+eps)+2.0*(d2rho(j,i)*d2rho(j,i))*d1max_rho

            phirho_temp_down=d2rho(j,i)*(d1max_rho*d1max_rho+2.0*(d2rho(j,i)*d2rho(j,i))+d1max_rho*d2rho(j,i)+eps)

...  

- d2rho(j,i)**2 --> d2rho(j,i)*d2rho(j,i)

* 실수 거듭제곱 처리

원본 코드(HLLC_2D_Air_2nd_naca0012.f90 )
    z=(gamma-1.0)/(2.0*gamma)

    Pstar=( (cL+cR-0.5*(gamma-1.0)*(udotR-udotL) )/ (cL/pL**z+cR/pR**z) )**(1/z)

...
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최적화 코드(HLLC_2D_Air_2nd_naca0012.f90 )
    pLz=exp(z*log(pL))

    pRz=exp(z*log(pR))

            

    Pstar=( (cL+cR-0.5*(gamma-1.0)*(udotR-udotL) )/ (cL/pLz+cR/pRz) )**7 !Rz !gamma=1.4, 1/z=7 

...
 

- 실수의 거듭제곱은 특히 많은 클럭 소비

- exp 함수와 log를 이용해 실수 거듭 제곱 처리

- 현재 파라미터로 1/z=7.0 임을 확인 후 정수 7로 변경

* 알고리즘 변경

원본 코드(Grid_2D_Air_2nd.f90)
npre=0

 Do i=1,Nn

   Do j=1,Ne

      Do k=1,4

         If(i.eq.iC(k,j)) then

            npre=npre+1

            n_p(npre,i)=j

         Endif

      Enddo

   Enddo

   n_t_p(i)=npre

   npre=0

Enddo

...

최적화 코드(Grid_2D_Air_2nd.f90)
n_t_p=0

do j=1,ne

   do k=1,4

      n_t_p(ic(k,j))=n_t_p(ic(k,j))+1

      n_p(n_t_p(ic(k,j)),ic(k,j))=j

   enddo

enddo

...

- 비정렬 격자의 도메인을 Metis를 이용하여 MPI병렬화

* 사용자의 격자 데이터를 Metis 포맷으로 변환: MakeMetisIn.f90

입력: step_tec.dat

출력:

boundary.dat: 입력 데이터의 경계조건 정보 저장

iefn.dat: 각 element의 이웃 element 정보 저장

input.msh: 각 element를 구성하는 노드 정보 저장(gmesh 입력 데이터)

coordinates: 각 노드의 좌표 저장

MetisMesh: 각 element를 구성하는 노드 정보 저장(Metis 입력 데이터)

* Metis 이용해 도메인 분할: partdmesh (Metis 프로그램: Linux)

입력: MetisMesh

출력:
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MetisMesh.npart.[# of processes]: 분할된 노드 정보

MetisMesh.epart.[# of processes]: 분할된 Element 정보

* 분할된 데이터를 사용자 코드에 맞게 재변환: Patition.f90

입력: coordinates, MetisMesh, iefn.dat, MetisMesh.epart.#

출력:

MyParts[Procs].msh: 사용 프로세스 별로 분할된 데이터 저장

Metis를 이용한 8개 구역으로 도메인 분할

* 코드 병렬화

- Main_2D_Air_naca0012_r1_mpi.f90

병렬화 코드
    Do ie=1,Nels   !for CV

        i=ipe(ie)

        rho_temp=cv(1,i)

        u_temp  =cv(2,i)/cv(1,i)

        v_temp  =cv(3,i)/cv(1,i)

        e_temp  =cv(4,i)

!        p_temp  =(e_temp/rho_temp-0.5*(u_temp**2+v_temp**2))*(gamma-1.0)*rho_temp

        p_temp  =(e_temp/rho_temp-0.5*(u_temp*u_temp+v_temp*v_temp))*(gamma-1.0)*rho_temp

        c_temp  =sqrt(gamma*p_temp/rho_temp)

        GammaC=0.0

        Do j=1,4

            Gamma_temp=(abs(u_temp*snx(j,i)+v_temp*sny(j,i))+c_temp)*s(j,i)

            GammaC=GammaC+Gamma_temp

        Enddo        

        dt(i)=CFL*vol(i)/GammaC

        Unsteady0=min(Unsteady0,dt(i))

    Enddo

     

    call mpi_allreduce(unsteady0,unsteady,1,mpi_real8,mpi_min,mpi_comm_world,ierr)

...

Nels = 각 프로세스 별로 분할된 도메인에 포함된 Element의 개수

각 프로세스 별로 계산된 Unsteady 값 취합: MPI_ALLREDUCE



- 53 -

병렬화 코드
If(TotalTime.ge.TimeStep) Then

        if(myrank==0) then

        call mpi_reduce(mpi_in_place,p,Ne,mpi_real8,mpi_sum,0,mpi_comm_world,ierr)

        call mpi_reduce(mpi_in_place,u,Ne,mpi_real8,mpi_sum,0,mpi_comm_world,ierr)

        call mpi_reduce(mpi_in_place,v,Ne,mpi_real8,mpi_sum,0,mpi_comm_world,ierr)

        call mpi_reduce(mpi_in_place,rho,Ne,mpi_real8,mpi_sum,0,mpi_comm_world,ierr)

        else

        call mpi_reduce(p,NULL,Ne,mpi_real8,mpi_sum,0,mpi_comm_world,ierr)

        call mpi_reduce(u,NULL,Ne,mpi_real8,mpi_sum,0,mpi_comm_world,ierr)

        call mpi_reduce(v,NULL,Ne,mpi_real8,mpi_sum,0,mpi_comm_world,ierr)

        call mpi_reduce(rho,NULL,Ne,mpi_real8,mpi_sum,0,mpi_comm_world,ierr)

        endif

        if(myrank==0) Call Post

        TimeStep=TimeStep+0.5        

    Endif

...

•최종 결과 출력을 위해 프로세스 별로 계산된 데이터 (p,u,v,rho)를 0번

프로세스의 메모리로 취합

- Grid_2D_Air_2nd_mpi.f90

병렬화 코드
FILENAME='MyParts'

WRITE(FILENO,'(I4)')MYRANK

FILENAME=TRIM(FILENAME)//ADJUSTL(FILENO)

FILENAME=TRIM(FILENAME)//'.msh'

OPEN(11,FILE=TRIM(FILENAME),STATUS='OLD')

x=0.0; y=0.0

do i=1,8

   read(11,*)

enddo

read(11,*) nnds

allocate(ipn(nnds))

do i=1,nnds

   read(11,*) ipn(i),x(ipn(i)),y(ipn(i)),ztmp

enddo

read(11,*); read(11,*); read(11,*) nels; read(11,*) nbels

nels=nels-nbels

...

Do i=1,nels   ! Ne : Number of elements

   Read(11,*) ipe(i),(itemp(j),j=1,4),irank,(iC(j,ipe(i)),j=1,4)   ! iC : Index of connectivity

Enddo   

bEcnts=0; nvbndE=0

Do i=1,nbels   ! Ne : Number of elements

   Read(11,*) ibpe(i),(itemp(j),j=1,4),irank,(temp(j),j=1,4)   ! iC : Index of connectivity

   bEcnts(irank)=bEcnts(irank)+1

   nvbndE(bEcnts(irank),irank)=ibpe(i)

Enddo 

close(11)
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경계 데이터 정보 (0번 

프로세스) 

•각 프로세스 별로 생성된 분할 데이터 읽어 들임

•다른 프로세스와의 경계 데이터(elements) 정보 저장

- bEcnts(irank):irank 프로세스와 맞닿은 경계 데이터의 수

- nvbndE(bEcnts(irank),irank): 경계 데이터(elements)

병렬화 코드
npcts=0

do i=0,nprocs-1

   if(bEcnts(i) /= 0) then

         print*, "from ", myrank, "send to ", i

      call mpi_isend(nvbndE(:,i),bEcnts(i),mpi_integer,i,55,mpi_comm_world,ireqs,ierr)

      call mpi_irecv(mybndE(:,i),bEcnts(i),mpi_integer,i,55,mpi_comm_world,ireqr,ierr)

      npcts=npcts+1  

      call mpi_wait(ireqs,istatus,ierr)

      call mpi_wait(ireqr,istatus,ierr)

   endif

enddo

•경계 데이터 정보를 해당 프로세스와 주고 받음
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병렬화 코드
if(myrank==0) then

   call mpi_reduce(mpi_in_place,ic,4*ne,mpi_integer,mpi_sum,0,mpi_comm_world,ierr)

   do i=1,nprocs-1

      call mpi_recv(xtmp,nn,mpi_real8,i,56,mpi_comm_world,istatus,ierr)

      call mpi_recv(ytmp,nn,mpi_real8,i,55,mpi_comm_world,istatus,ierr)

      do j=1,nn

         if(x(j)==0.0) x(j) = xtmp(j)

         if(y(j)==0.0) y(j) = ytmp(j)

      enddo

   enddo

else

   call mpi_reduce(ic,NULL,4*ne,mpi_integer,mpi_sum,0,mpi_comm_world,ierr) 

   call mpi_send(x,nn,mpi_real8,0,56,mpi_comm_world,ierr)

   call mpi_send(y,nn,mpi_real8,0,55,mpi_comm_world,ierr)

endif

•각 프로세스 별로 분할된 connectivity, 노드별 좌표를 0번으로 취합

•경계 영역의 노드 정보가 중복돼 있으므로 MPI_Reduce를 쓰지 않고

Send, Recv로 처리: xtmp, ytmp 도입

병렬화 코드
! Post Process        

n_t_p1=0

n_p1=0

do ie=1,nels

   i=ipe(ie)

   do j=1,4

      n_t_p1(ic(j,i))=n_t_p1(ic(j,i))+1

      n_p1(n_t_p1(ic(j,i)),ic(j,i))=i

   enddo

enddo

call mpi_reduce(n_t_p1,n_t_p,Nn,mpi_integer,mpi_sum,0,mpi_comm_world,ierr)

if(myrank==0) then

  n_p=n_p1

  do irank=1,nprocs-1

     call mpi_recv(n_p1,4*Nn,mpi_integer,irank,55,mpi_comm_world,istatus,ierr)

     do i=1,Nn

        if(n_p(1,i)==0)then

           n_p(:,i)=n_p1(:,i)

        else if(n_p(2,i)==0)then

           n_p(2:,i)=n_p1(:3,i)

        else if(n_p(3,i)==0)then

           n_p(3:,i)=n_p1(:2,i)

        else if(n_p(4,i)==0)then

           n_p(4:,i)=n_p1(:1,i)

        endif

     enddo

  enddo

else 

  call mpi_send(n_p1,4*Nn,mpi_integer,0,55,mpi_comm_world,ierr)

endif

•서브루틴 Post에서 사용될 n_p, n_t_p 데이터 0번으로 취합
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- HLLC_2D_Air_2nd_naca0012_r1_mpi.f90

병렬화 코드
do j=0,nprocs-1

   if(bEcnts(j) /= 0) then

      do k=1,bEcnts(j)

         cvsbuf(:,k,j)=cv(:,mybndE(k,j))

      enddo

      call mpi_isend(cvsbuf(:,:,j),4*bEcnts(j),mpi_real8,j,55,mpi_comm_world,ireqs,ierr)

      call mpi_irecv(cvrbuf(:,:,j),4*bEcnts(j),mpi_real8,j,55,mpi_comm_world,ireqr,ierr)

      call mpi_wait(ireqs,istatus,ierr)

      call mpi_wait(ireqr,istatus,ierr)

   endif

enddo

•경계 영역 elements의 cv 데이터를 이웃 프로세스와 교환

        - cvsbuf(:,:,j): 현재 프로세스가 계산한 이웃 j 프로세스와 경계하고

있는 cv 데이터, 필요한 j 프로세스로 송신

- cvsbuf(:,:,j): 이웃 j 프로세스가 계산한 현재 프로세스와 경계하고

있는 cv 데이터, 현재 프로세스가 수신

병렬화 코드
        cvnv(:)=cv(:,iEFN(j,i))

        do k=0,nprocs-1

           if(bEcnts(k) /= 0) then

              do m=1,bEcnts(k)

                 if(iEFN(j,i)==nvbndE(m,k)) then

                    cvnv(:) = cvrbuf(:,m,k)   != cv(:,iEFN(j,i)

                    goto 10

                 endif

              enddo

           endif

        enddo

   10   continue

•이웃 element 정보가 필요한 부분에서 앞서 수신한 cv 경계 데이터

이용하도록 처리
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병렬화 코드
do j=0,nprocs-1

   if(bEcnts(j) /= 0) then

      do k=1,bEcnts(j)

         phirhosbuf(k,j)=phirho(mybndE(k,j))

         phiusbuf(k,j)=phiu(mybndE(k,j))

         phivsbuf(k,j)=phiv(mybndE(k,j))

         phiesbuf(k,j)=phie(mybndE(k,j))

         d2rhosbuf(:,k,j)=d2rho(:,mybndE(k,j))

         d2usbuf(:,k,j)=d2u(:,mybndE(k,j))

         d2vsbuf(:,k,j)=d2v(:,mybndE(k,j))

         d2esbuf(:,k,j)=d2e(:,mybndE(k,j))

      enddo

      call mpi_isend(phirhosbuf(:,j),bEcnts(j),mpi_real8,j,55,mpi_comm_world,ireq1s,ierr)

      call mpi_isend(phiusbuf(:,j),bEcnts(j),mpi_real8,j,56,mpi_comm_world,ireq2s,ierr)

      call mpi_isend(phivsbuf(:,j),bEcnts(j),mpi_real8,j,57,mpi_comm_world,ireq3s,ierr)

      call mpi_isend(phiesbuf(:,j),bEcnts(j),mpi_real8,j,58,mpi_comm_world,ireq4s,ierr)

      call mpi_irecv(phirhorbuf(:,j),bEcnts(j),mpi_real8,j,55,mpi_comm_world,ireq1r,ierr)

      call mpi_irecv(phiurbuf(:,j),bEcnts(j),mpi_real8,j,56,mpi_comm_world,ireq2r,ierr)

      call mpi_irecv(phivrbuf(:,j),bEcnts(j),mpi_real8,j,57,mpi_comm_world,ireq3r,ierr)

      call mpi_irecv(phierbuf(:,j),bEcnts(j),mpi_real8,j,58,mpi_comm_world,ireq4r,ierr)

      call mpi_isend(d2rhosbuf(:,:,j),4*bEcnts(j),mpi_real8,j,65,mpi_comm_world,ireq5s,ierr)

      call mpi_isend(d2usbuf(:,:,j),4*bEcnts(j),mpi_real8,j,66,mpi_comm_world,ireq6s,ierr)

      call mpi_isend(d2vsbuf(:,:,j),4*bEcnts(j),mpi_real8,j,67,mpi_comm_world,ireq7s,ierr)

      call mpi_isend(d2esbuf(:,:,j),4*bEcnts(j),mpi_real8,j,68,mpi_comm_world,ireq8s,ierr)

      call mpi_irecv(d2rhorbuf(:,:,j),4*bEcnts(j),mpi_real8,j,65,mpi_comm_world,ireq5r,ierr)

      call mpi_irecv(d2urbuf(:,:,j),4*bEcnts(j),mpi_real8,j,66,mpi_comm_world,ireq6r,ierr)

      call mpi_irecv(d2vrbuf(:,:,j),4*bEcnts(j),mpi_real8,j,67,mpi_comm_world,ireq7r,ierr)

      call mpi_irecv(d2erbuf(:,:,j),4*bEcnts(j),mpi_real8,j,68,mpi_comm_world,ireq8r,ierr)

      call mpi_wait(ireq1s,istatus,ierr)

      call mpi_wait(ireq2s,istatus,ierr)

      call mpi_wait(ireq3s,istatus,ierr)

      call mpi_wait(ireq4s,istatus,ierr)

      call mpi_wait(ireq5s,istatus,ierr)

      call mpi_wait(ireq6s,istatus,ierr)

      call mpi_wait(ireq7s,istatus,ierr)

      call mpi_wait(ireq8s,istatus,ierr)

      call mpi_wait(ireq1r,istatus,ierr)

      call mpi_wait(ireq2r,istatus,ierr)

      call mpi_wait(ireq3r,istatus,ierr)

      call mpi_wait(ireq4r,istatus,ierr)

      call mpi_wait(ireq5r,istatus,ierr)

      call mpi_wait(ireq6r,istatus,ierr)

      call mpi_wait(ireq7r,istatus,ierr)

      call mpi_wait(ireq8r,istatus,ierr)

   endif

enddo

• 경계 영역 elements의 phirho, phiu, phiv, phie, d2rho, d2u, d2v, d2e

데이터를 이웃 프로세스와 교환

       - phirhosbuf(:,j): 현재 프로세스가 계산한 이웃 j 프로세스와

경계하고 있는 phirho 데이터, 필요한 j 프로세스로 송신

- phirhorbuf(:,j): 이웃 j 프로세스가 계산한 현재 프로세스와

경계하고 있는 phirho 데이터, 현재 프로세스가 수신
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병렬화 코드
        cvnv = cv(:,iEFN(j,i))

        phirhonv = phirho(iEFN(j,i))

        phiunv = phiu(iEFN(j,i))

        phivnv = phiv(iEFN(j,i))

        phienv = phie(iEFN(j,i))

        d2rhonv = d2rho(:,iEFN(j,i))

        d2unv = d2u(:,iEFN(j,i))

        d2vnv = d2v(:,iEFN(j,i))

        d2env = d2e(:,iEFN(j,i))

        do k=0,nprocs-1

           if(bEcnts(k) /= 0) then

              do m=1,bEcnts(k)

                 if(iEFN(j,i)==nvbndE(m,k)) then

                    cvnv(:) = cvrbuf(:,m,k)   != cv(:,iEFN(j,i))

                    phirhonv = phirhorbuf(m,k) != phirho(iEFN(j,i))

                    phiunv = phiurbuf(m,k) 

                    phivnv = phivrbuf(m,k) 

                    phienv = phierbuf(m,k) 

                    d2rhonv(:) = d2rhorbuf(:,m,k) != d2rho(:,iEFN(j,i))

                    d2unv(:) = d2urbuf(:,m,k) 

                    d2vnv(:) = d2vrbuf(:,m,k) 

                    d2env(:) = d2erbuf(:,m,k) 

                    goto 20

                 endif

              enddo

           endif

        enddo

...

• 이웃 element 정보가 필요한 부분에서 앞서 수신한 cv, phirho 등의

경계 데이터 이용하도록 처리

∙ 결과

- 컴파일 및 최적화 결과

* 컴파일 옵션(Intel Fortran 11.1)

-g -pg –O3 –xSSE4.2 –r8 –fpe0 –fp-model precise

-g –pg: 디버깅, 프로파일링 옵션

-O3 –xSSE4.2: 최적화 옵션

-r8: 기본 real 변수를 8바이트로 처리

-fpe0: 실수 연산 오류 체크

-fp-model precise : 실수 연산 일관성 유지

* 최적화 코드 Profiling 결과
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  %   cumulative   self              self     total

 time   seconds   seconds    calls  Ks/call  Ks/call  name

 76.47   2298.23  2298.23     9101     0.00     0.00  hllc_

  6.45   2492.19   193.96        1     0.19     2.49  MAIN__

  6.27   2680.50   188.31                             exp.L

  5.53   2846.65   166.14                             log.L

  4.18   2972.37   125.72                             __powr8i4

  0.58   2989.87    17.50                             cos

  0.19   2995.62     5.75                             __libm_setusermatherrf

  0.16   3000.49     4.87                             cos.N

  0.08   3002.81     2.32                             fmod

  0.01   3003.23     0.42                             exp

  0.01   3003.64     0.41                             cvtas_t_to_a

  0.01   3003.89     0.25                             for_write_seq_lis_xmit

  0.00   3004.04     0.15                             cvt_text_to_unsigned64

  0.00   3004.18     0.14                             rs_get_field

  0.00   3004.29     0.11                             cvt_ieee_t_to_text_ex

...

원본 코드 최적화 코드 성능 향상도

4100.90 2835.79 1.45

* 병렬 코드 컴파일 및 실행

- 병렬 코드 컴파일:

mpif90 -g -pg –O3 –xSSE4.2 –r8 –fpe0 –fp-model precise –o pa.out

• 실행(Interactive 실행)

        - 실행은 사용할 프로세스 개수에 따른 도메인 분할과 실행 두 단계임

- 도메인 분할은 decomp 스크립트로 코드 컴파일 및 실행은 prun

스크립트로 진행

decomp: 도메인 분할 스크립트

prun: 코드 컴파일 및 실행

- 4개의 프로세스를 사용한 병렬 실행시 다음 단계로 수행

       decomp 4 (4개 영역으로 분할)

prun 4 (코드 컴파일 및 4개 프로세스를 이용해 병렬 실행)

* 병렬 코드 결과

- Tachyon 2차 시스템에서의 실행 시간 
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실행 시간(초) 성능 향상도

원본 코드 4100.90 1.0

최적화 코드 2835.79 1.45

병렬 코드(2 procs) 2133.19 1.92

병렬 코드(4 procs) 1553.15 2.64

병렬 코드(8 procs) 807.26 5.08

병렬 코드(16 procs) 451.00 9.09

병렬 코드(32 procs) 255.54 16.05

병렬 코드(64 procs) 155.05 26.45

병렬 코드(128 procs) 92.09 44.53

병렬 코드(256 procs) 74.88 54.77

Hyper Air 코드의 병렬화를 통한 성능 향상도

- 최대 54.77배 성능 향상 (256코어)

성능 향상도(순차 최적화 코드 기준)
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 DO 200 LOOP=LOPS1,LOPSN    !약 2300라인  

 ...

    DO 300 K=1,NR    !약 1000라인            

       L2=LOOP/2                                                                

       L0=L2*2                                                                  

       IF(LOOP.EQ.L0) THEN                                                      

          KK=NR-K+1;  IDN=1;  IUP=0     

       ELSE      

          KK=K; IDN=0;  IUP=1     

       ENDIF    

       IRR=IR(KK);  ICI=IC1(KK);  ICN=IC2(KK)  

       ICI1=ICI+1;   ICN1=ICN-1; ICN2=ICN-2

       DO 350 IIC=ICI1,ICN1

         J=IRR; I=IIC; 

12. JDPP

∙ 코드 지원 개요

- 한국해양과학기술원 강석구박사 코드로서 수심 평균된 2차원 해수유동 방정식 

풀이 코드

- GAIA 시스템에서 Fortran77 코드의 최적화 및 OpenMP병렬화를 통한 성능향

상 요청 

∙ 수행방법

- 프로그램 특징 파악

* 데이터 입력 및 초기화 부분, 메인 루프, 데이터 출력 부분으로 구성

* 메인 루프를 실행하는 메인함수 자체가 hotspot

* 메인 루프 내부는 특별한 hotspot 없이 고르게 계산 시간 소비

* 많은 분기점(if문과 goto 문)으로 구성

* 병렬 처리를 방해하는 계산 의존성 존재

* 입력 파일

         jd10pre

          jd11pre

          jd12pre

          jd167pre

          jd2pre

* 출력 파일

         yjd6

   yjd7

   yjd161pre

   yjd171pre

   yjd13pre

   yjd14pre

   yjd15pre

* 메인함수 구성
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         IP1=I+1; IM1=I-1

         JP1=J+1; JM1=J-1

         IM2=I-2; IP2=I+2

         JM2=J-2; JP2=J+2

         ...

         IF(HC(J,IM1).EQ.0) THEN                                                  

           HC(J,IM1)=HC(J,I)

         ENDIF

         IF(HC(J,IP1).EQ.0.) THEN 

           HC(J,IP1)=HC(J,I)

         ENDIF 

         ...

   350  CONTINUE

      ...

        DO 500 M=IPHS,IPHN,2 

            ...

            HH2(IRR,M+1)=E1(M)*PP(IRR,M)+F1(M)

            ...

   500  CONTINUE

       ...

   300  CONTINUE

       ...

   200  CONTINUE     

- 프로파일링을 통한 hotspot 함수 발견 

* Main LOOP 반복횟수 = 10

* 사용 컴파일 옵션:

*. -g -pg –qarch=pwr6 -qsmp=auto

* 사용 링크 옵션:

*. -g –pg –qsmp=auto

* 프로파일링 결과

  %   cumulative   self              self     total           

 time   seconds   seconds    calls  ms/call  ms/call  name    

 90.2     143.11   143.11        1 143110.00 146210.00  .main [1] 

  2.3     146.71     3.60                             .__mcount [3]

  1.1     148.40     1.69                             .cvtloop [4]

  0.9     149.76     1.36                             .__cvt_r [5]

  0.5     150.51     0.75  5105938     0.00     0.00  .chec [6]

  0.4     151.20     0.69 64849311     0.00     0.00  ._cos [7]

  0.3     151.70     0.50                             .FmtRToQED [8]

  0.2     152.06     0.36                             .WriteUnit [11]

  0.2     152.41     0.35 21330820     0.00     0.00  .atn [10]

  0.2     152.74     0.33                             .FormatControl [12]

  0.2     153.06     0.32 21330820     0.00     0.00  .dck [13]

  0.2     153.33     0.27                             .FmtFToR [14]

  0.2     153.59     0.26                             .LdNlR4ToDec [15]

  0.2     153.84     0.25 21330820     0.00     0.00  .dck1 [16]

  0.2     154.09     0.25                             .IOWrite [17] 

...



- 63 -

- 코드 구조변경을 통한 성능최적화 

원본 코드
c fetched y-------------------------------

       do 5551 jk=1,iy

        dy(jk)=dy1(jk)

5551   continue

최적화 코드
!c fetched y-------------------------------

!       do 5551 jk=1,iy

!        dy(jk)=dy1(jk)

!5551   continue

 

원본 코드
c fetched y-------------------------------

       do 5553 jk=1,iy

        dy(jk)=dy1(jk)

5553   continue

최적화 코드
!c fetched y-------------------------------

!       do 5553 jk=1,iy

!        dy(jk)=dy1(jk)

!5553   continue

* 배열 dy1은 Main Loop 외부에서 다음과 같이 값 할당        

do 7794 k=1,iy

dy(k)=dy(k)*dtr

dy1(k)=dy(k)

7794 continue

* 이후 main loop가 실행되며 dy1의 재할당이 없으므로 위와 같은 배열 

dy 할당은 무의미하므로 해당 코드 제거 



- 64 -

원본 코드
   DO 200 LOOP=LOPS1, LOPSN

   ...

   DO 300 K=1,NR

   ...

C*******fetched system********************************

        ir01=irr+1

        do 650 ky=1,iystep

         if(ir01.ge.iy1(ky).and.ir01.le.iy2(ky)) then

          pdegln(0)=flg

         do 651 kx=1,ix2(ky)

          dx(kx)=dxf(ky,kx)

          pdegln(kx)=pdegln(kx-1)+dx(kx)

  651    continue 

         endif

  650   continue

C******************************************************

최적화 코드
C*******fetched system********************************

        do 650 ky=1,iystep

          pdegln(0)=flg

         do 651 kx=1,ix2(ky)

          dx(kx)=dxf(ky,kx)

          pdegln(kx)=pdegln(kx-1)+dx(kx)

  651    continue 

         endif

  650   continue

C******************************************************

   ...

   DO 200 LOOP=LOPS1, LOPSN

   ...

   DO 300 K=1,NR

   ...

!C*******fetched system********************************

!        ir01=irr+1

!        do 650 ky=1,iystep

!

!         if(ir01.ge.iy1(ky).and.ir01.le.iy2(ky)) then

!          pdegln(0)=flg

!         do 651 kx=1,ix2(ky)

!          dx(kx)=dxf(ky,kx)

!          pdegln(kx)=pdegln(kx-1)+dx(kx)

!  651    continue 

!         endif

!  650   continue

!C******************************************************

...

* 배열 dxf()는 main 루프 밖에서 할당된 후 변함없으므로 루프내부에서 

dx()와 pdeln()을 반복 할당할 필요 없음

* 루프 밖에서 dx()와 pdeln() 한 번만 할당하도록 변경
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원본 코드
C*****dx assignment for fetched system**************************

       do 750 ky=1,iystep

         if(iri.ge.iy1(ky).and.iri.le.iy2(ky)) then

         pdegln1(0)=flg

         do 751 kx=1,ix2(ky)

               dx(kx)=dxf(ky,kx)

          pdegln1(kx)=pdegln1(kx-1)+dx(kx)

  751    continue

         endif

  750    continue

C****************************************************************

...

C********************************************************                       

       if(igf.gt.0) then

        do 8891 mi=1,ncon

          AL1=w(mi)*LOOP*dt+spec(mi)*pdegln1(i)-9.*w(mi)*3600.+CO2(mi)

         if(spec(mi).gt.1.5) then

...

최적화 코드
!C*****dx assignment for fetched system**************************

!

!       do 750 ky=1,iystep

!

!         if(iri.ge.iy1(ky).and.iri.le.iy2(ky)) then

!         pdegln1(0)=flg

!         do 751 kx=1,ix2(ky)

!               dx(kx)=dxf(ky,kx)

!          pdegln1(kx)=pdegln1(kx-1)+dx(kx)

!  751    continue

!         endif

!

!  750    continue

!C****************************************************************

...

C********************************************************                       

       if(igf.gt.0) then

        do 8891 mi=1,ncon

!          AL1=w(mi)*LOOP*dt+spec(mi)*pdegln1(i)-9.*w(mi)*3600.+CO2(mi)

          AL1=w(mi)*LOOP*dt+spec(mi)*pdegln(i)-9.*w(mi)*3600.+CO2(mi)

         if(spec(mi).gt.1.5) then

* dx() 할당은 동일한 내용이 한 번 할당되었으므로 불필요

* pdegln1() 할당은 pdegln()과 동일하므로 불필요

* 해당 코드는 제거하고 pdegln1()이 필요한 코드 부분은 pdegln()로 대체
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원본 코드
C********CHOICE OF ICA*****************                                         

       IF(ICR.LE.0) GO TO 1135                                                  

       ICA=1                                                                    

c---surrounding 12 points check-----

      iconv=0

      d5=8.0

       if(d(j,ip1).le.d5.or.d(j,im1).le.d5) iconv=iconv+1

c 20 points checked and depth larger than 2.5

      if(d(jp2+2,im1).ne.0.0.and.h(jp2+2,im1).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp2+2,ip1).ne.0.0.and.h(jp2+2,ip1).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp2+2,im1-2).ne.0.0.and.h(jp2+2,im1-2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp2+2,ip1+2).ne.0.0.and.h(jp2+2,ip1+2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp2,im1).ne.0.0.and.h(jp2,im1).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp2,ip1).ne.0.0.and.h(jp2,ip1).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp2,im1-2).ne.0.0.and.h(jp2,im1-2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp2,ip1+2).ne.0.0.and.h(jp2,ip1+2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(j,im1).ne.0.0.and.h(j,im1).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(j,ip1).ne.0.0.and.h(j,ip1).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(j,im1-2).ne.0.0.and.h(j,im1-2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(j,ip1+2).ne.0.0.and.h(j,ip1+2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm2,im1).ne.0.0.and.h(jm2,im1).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm2,ip1).ne.0.0.and.h(jm2,ip1).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm2,im1-2).ne.0.0.and.h(jm2,im1-2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm2,ip1+2).ne.0.0.and.h(jm2,ip1+2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm2-2,im1).ne.0.0.and.h(jm2-2,im1).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm2-2,ip1).ne.0.0.and.h(jm2-2,ip1).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm2-2,im1-2).ne.0.0.and.h(jm2-2,im1-2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm2-2,ip1+2).ne.0.0.and.h(jm2-2,ip1+2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(iconv.gt.0) ICA=-1

c southern southern and northern sea, from 1470 to 1200,2014.5.2 and 3 

       if(j.le.9.or.j.ge.1200) then 

              ica=-1

       endif

c inner box area, extended for linear term 

         if(i.le.50.or.i.ge.3000) then

              ica=-1

         endif

...
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최적화 코드
C********CHOICE OF ICA*****************                                         

       IF(ICR.LE.0) GO TO 1135                                                  

       ICA=1                                                                    

c inner box area, extended for linear term 

       if(i.le.50.or.i.ge.3000) then

              ica=-1

c southern southern and northern sea, from 1470 to 1200,2014.5.2 and 3 

       else if(j.le.9.or.j.ge.1200) then 

              ica=-1

       else

c---surrounding 12 points check-----

      iconv=0

      d5=8.0

       if(d(j,ip1).le.d5.or.d(j,im1).le.d5) iconv=iconv+1

c 20 points checked and depth larger than 2.5

      if(d(jp2+2,im1).ne.0.0.and.h(jp2+2,im1).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp2+2,ip1).ne.0.0.and.h(jp2+2,ip1).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp2+2,im1-2).ne.0.0.and.h(jp2+2,im1-2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp2+2,ip1+2).ne.0.0.and.h(jp2+2,ip1+2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp2,im1).ne.0.0.and.h(jp2,im1).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp2,ip1).ne.0.0.and.h(jp2,ip1).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp2,im1-2).ne.0.0.and.h(jp2,im1-2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp2,ip1+2).ne.0.0.and.h(jp2,ip1+2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(j,im1).ne.0.0.and.h(j,im1).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(j,ip1).ne.0.0.and.h(j,ip1).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(j,im1-2).ne.0.0.and.h(j,im1-2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(j,ip1+2).ne.0.0.and.h(j,ip1+2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm2,im1).ne.0.0.and.h(jm2,im1).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm2,ip1).ne.0.0.and.h(jm2,ip1).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm2,im1-2).ne.0.0.and.h(jm2,im1-2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm2,ip1+2).ne.0.0.and.h(jm2,ip1+2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm2-2,im1).ne.0.0.and.h(jm2-2,im1).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm2-2,ip1).ne.0.0.and.h(jm2-2,ip1).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm2-2,im1-2).ne.0.0.and.h(jm2-2,im1-2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm2-2,ip1+2).ne.0.0.and.h(jm2-2,ip1+2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(iconv.gt.0) ICA=-1

       endif

* 1로 초기화된 ica는 이하 세 가지 조건 중 하나라도 만족되면 –1이 됨

* 가장 많은 부하가 되는 판단 조건을 마지막에 배치해 연산 실행 최소화 
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원본 코드
c*********************************** 

       if(icr.le.0) go to 1939

       icb=1

c---surrounding 6 points check---------------------------------

      iconv=0

c d5 assigned in x sweep

c      d5=6.0

       if(d(jp1,i).le.d5.or.d(jm1,i).le.d5) iconv=iconv+1

c 20 points checked and depth larger than 2.5, 5.0 or 6.0

       jp3=jp1+2

      if(d(jp1,im2-2).ne.0.0.and.h(jp1,im2-2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp1,ip2+2).ne.0.0.and.h(jp1,ip2+2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp3,im2-2).ne.0.0.and.h(jp3,im2-2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp3,ip2+2).ne.0.0.and.h(jp3,ip2+2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp1,im2).ne.0.0.and.h(jp1,im2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp1,ip2).ne.0.0.and.h(jp1,ip2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp1+2,im2).ne.0.0.and.h(jp1+2,im2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp1+2,ip2).ne.0.0.and.h(jp1+2,ip2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm1,i).ne.0.0.and.h(jm1,i).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp1,i).ne.0.0.and.h(jp1,i).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm1-2,i).ne.0.0.and.h(jm1-2,i).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp1+2,i).ne.0.0.and.h(jp1+2,i).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm1,im2).ne.0.0.and.h(jm1,im2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm1,ip2).ne.0.0.and.h(jm1,ip2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm1-2,im2).ne.0.0.and.h(jm1-2,im2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm1-2,ip2).ne.0.0.and.h(jm1-2,ip2).le.d5) iconv=iconv+1

       jm3=jm1-2

      if(d(jm1,im2-2).ne.0.0.and.h(jm1,im2-2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm1,ip2+2).ne.0.0.and.h(jm1,ip2+2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm3,im2-2).ne.0.0.and.h(jm3,im2-2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm3,ip2+2).ne.0.0.and.h(jm3,ip2+2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(iconv.gt.0) ICB=-1

c southern southern and northern sea, from 1470 to 1200, 2014.5.2 and 33 

       if(j.le.9.or.j.ge.1200) then 

              icb=-1

       endif

c inner box area, extended for linear term 

         if(i.le.50.or.i.ge.3000) then

              icb=-1

         endif

...
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최적화 코드
c*********************************** 

       if(icr.le.0) go to 1939

       icb=1

c inner box area, extended for linear term 

       if(i.le.50.or.i.ge.3000) then

              icb=-1

c southern southern and northern sea, from 1470 to 1200, 2014.5.2 and 33 

       else if(j.le.9.or.j.ge.1200) then 

              icb=-1

       else

c---surrounding 6 points check---------------------------------

      iconv=0

c d5 assigned in x sweep

c      d5=6.0

       if(d(jp1,i).le.d5.or.d(jm1,i).le.d5) iconv=iconv+1

c 20 points checked and depth larger than 2.5, 5.0 or 6.0

       jp3=jp1+2

      if(d(jp1,im2-2).ne.0.0.and.h(jp1,im2-2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp1,ip2+2).ne.0.0.and.h(jp1,ip2+2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp3,im2-2).ne.0.0.and.h(jp3,im2-2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp3,ip2+2).ne.0.0.and.h(jp3,ip2+2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp1,im2).ne.0.0.and.h(jp1,im2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp1,ip2).ne.0.0.and.h(jp1,ip2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp1+2,im2).ne.0.0.and.h(jp1+2,im2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp1+2,ip2).ne.0.0.and.h(jp1+2,ip2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm1,i).ne.0.0.and.h(jm1,i).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp1,i).ne.0.0.and.h(jp1,i).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm1-2,i).ne.0.0.and.h(jm1-2,i).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jp1+2,i).ne.0.0.and.h(jp1+2,i).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm1,im2).ne.0.0.and.h(jm1,im2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm1,ip2).ne.0.0.and.h(jm1,ip2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm1-2,im2).ne.0.0.and.h(jm1-2,im2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm1-2,ip2).ne.0.0.and.h(jm1-2,ip2).le.d5) iconv=iconv+1

       jm3=jm1-2

      if(d(jm1,im2-2).ne.0.0.and.h(jm1,im2-2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm1,ip2+2).ne.0.0.and.h(jm1,ip2+2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm3,im2-2).ne.0.0.and.h(jm3,im2-2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(d(jm3,ip2+2).ne.0.0.and.h(jm3,ip2+2).le.d5) iconv=iconv+1

      if(iconv.gt.0) ICB=-1

      endif

...

* 1로 초기화된 icb는 이하 세 가지 조건 중 하나라도 만족되면 –1이 됨

* 가장 많은 부하가 되는 판단 조건을 마지막에 배치해 연산 실행 최소화 

- sine, cosine 등의 수학 함수를 IBM 최적화 함수로 대체
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LOOP K IRR ICI1 ICN1

1 1 4 5 4295

1 2 6 5 3482

1 3 6 3676 4286

1 4 6 4290 4294

1 5 8 5 3544

1 6 8 3766 3828

1 7 8 3836 4278

1 8 8 4292 4296

... ... ... ... ...

- OpenMP병렬화

* 메인 루프의 대부분을 K 루프에서 소비

* K 루프 내부 계산 코드  

DO K=1,NR

    KK=K or NR-K+1

    IRR=IR(KK)

    ICI1=IC1(KK)+1

    ICN1=IC2(KK)-1

    ...

    DO IIC=ICI1, ICN1

        J=IRR

        I=IIC 

        IP1=I+1                                                                  

        IM1=I-1                                                                  

        JP1=J+1

        JM1=J-1

        IM2=I-2                                                                  

        IP2=I+2 

        JM2=J-2    

        JP2=J+2

        ...

       CALL DCK(D(JM2,IM1),D(JM2,IP1),D(JP2,IM1),D(JP2,IP1),IDCOD)

       call hcn(idcod,hc(jm2,im1),hc(jm2,ip1),hc(j,im1),hc(j,ip1),              

     &               hc(jp2,im1),hc(jp2,ip1))  

* K 루프 반복 데이터
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...

j-2 (jm2,im1) (jm2,ip1)

j-1

j (j,im1) (j,i) (j,ip1)

j+1

j+2 (jm2,im1) (jp2,ip1)

...

* 서브루틴 HCN의 의존성

*. 서브루틴 HCN 내부에서 배열 HC를 업데이트하는데 다음과 같은 의

존성이 존재함

*. j가 반복되며 j-2행과 j+2행의 데이터가 j행의 데이터로 업데이트 

되므로 j 계산 즉 K 루프 반복은 순차적으로 처리 되어야 한다.
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∙ 결과

- 최적화를 통하여 7.2배의 성능향상

- 컴파일 및 링크 

* 원본코드: xlf_r –q64 –qarch=pwr6 –qsmp=auto jdpp2.f

*. -q64: 64비트 빌드

*. –qarch=pwr6: 컴파일러 최적화 옵션

*. -qsmp=auto: 컴파일러 자동 병렬화 옵션

* 최적화 코드: xlf_r –q64 –O3 –qtune=pwr6 –qarch=pwr6 –

qsmp=auto –qmaxmem=-1 –lmass jdpp2.f

*. -O3 –qtune=pwr6 –qmaxmem=-1: 컴파일러 최적화 옵션

*. -lmass: sine, cosine 등의 수학 함수를 IBM 최적화 함수로 대체

* 최적화 코드 프로파일링 결과(Main Loop 반복 = 10)

  %   cumulative   self              self     total           

 time   seconds   seconds    calls  ms/call  ms/call  name    

 65.2      17.64    17.64        1 17640.00 19450.00  ._main [1]

  7.3      19.63     1.99                             .__mcount [3]

  3.5      20.57     0.94                             .cvtloop [4]

  3.1      21.40     0.83                             .__cvt_r [5]

  2.4      22.05     0.65                             .__xl_cos [6]

  2.1      22.62     0.57  5105910     0.00     0.00  .chec [7]

  1.7      23.07     0.45                             .FmtRToQED [8]

  1.6      23.51     0.44 21330820     0.00     0.00  .dck1 [9]

  1.2      23.84     0.33                             .FormatControl [10]

  0.9      24.08     0.24 21330820     0.00     0.00  .dck [11]

  0.9      24.32     0.24                             .FmtFToR [12]

  0.6      24.49     0.17       12    14.17    14.17  .slch [13]

  0.6      24.64     0.15 21330820     0.00     0.00  .hcn [14]

  0.6      24.79     0.15        8    18.75    18.75  .slch@OL@3 [15]

  0.5      24.93     0.14                             .xl_strtof [17]

  0.5      25.05     0.12                             .qincrement [18]

  0.4      25.17     0.12 21330820     0.00     0.00  .atn [19]

  0.4      25.28     0.11                             .IOWrite [20]

  0.4      25.38     0.10  7667949     0.00     0.00  .mf2x1 [21]

  0.4      25.48     0.10                             .IOReadRealAndScan [22]

  0.3      25.57     0.09                             .___xl_sin [23]

  0.3      25.64     0.07 21330820     0.00     0.00  .hcn1 [24]

  0.3      25.71     0.07                             .FmtDecToLongInt [25]

  0.2      25.78     0.07                             .__stack_pointer [26]

  0.2      25.83     0.05                             .FmtRToF [28]

...
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- 성능비교

* Main Loop 10회 반복

원본 코드 최적화 코드 성능 향상도
151초 24초 6.3

* Main LOOP 2880회 반복(input:jd11pre15t)

원본 코드 최적화 코드 성능 향상도
11시간 5분 27초 1시간 32분 21초 7.2

- 병렬화: 루프 내부에 존재하는 계산 의존성 때문에 병렬화를 진행하기 어려움

* K 루프 내부의 IIC 루프 병렬화도 고려해 볼 수 있겠으나 많은 반복이 

수행되는 K 루프 내부에서 반복되는 병렬 스레드 발생은 그 자체로 큰 

실행 부하를 줄 것으로 예상

* IIC 루프 병렬화는 실제 테스트해 본 결과 thread 4개를 사용할 때 까지 

전체 코드의 약 1/10 성능 향상을 보였고 8 thread 사용 시 오히려 실

행 시간 증가 됨 (이런 이유로 IIC 루프 병렬화도 진행하지 못함)
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13. Multiple logitstics regression

∙ 코드 지원 개요

- R language를 이용한 데이터 처리 프로그램

- Tachyon 2차 시스템에서 코드의 MPI병렬화를 통한 성능향상 요청 

∙ 수행방법

- 프로파일링을 통한 hotspot 함수 발견 

* Main loop가 전체 실행 시간의 대부분을 차지함을 확인

* 각각의 반복 수행은 독립적이어서 병렬화 코드에서 통신 부하와 같은 

병렬 부하가 발생하지 않음

- 입력파일 축소

* 해당 코드는 “power_list.csv” 파일의 데이터를 읽어 들여 라인 수만큼 

반복처리 하도록 되어 있음

* 원본 입력 파일은 1,048,575 라인으로 되어 있어 순차 코드의 경우 48

시간 이내 실행이 불가 함

* 12 시간 이내에 순차 코드가 수행되도록 100,000 라인으로 입력 파일 

축소 (power_list_100000.csv)

- 순차 코드 수정 및 프로파일링 (serial.R)

* loop 수행 횟수를 정하는 col 변수 “1048575”에서 “100000”으로 변경

* R 코드의 적당한 프로파일러가 없어 system.time 함수 이용

  

time <- system.time(gene_combi <- read_data(datafile))

    cat("#### read data file ####\n")

    print(time)

time <- system.time(d1 <- read_input(inputfile))

    cat("#### read input file ####\n")

    print(time)

time <- system.time(FP <- main(col,istart,iend,gene_combi,d1))

    cat("#### main loop ####\n")

    print(time)

time <- system.time(rt <- write_out(FP,outfile))

    cat("#### write out file ####\n")

    print(time)

* system.time을 이용하기 위하여 함수 단위로 코드 분리

*. read_data : “power_list_100000.csv”입력 파일 읽는 부분

*. read_input : “input.for.mlr.csv” 입력 파일 읽는 부분

원본 코드에는 main loop 안에 들어 있어 반복 수행

loop에서 분리하여 1회만 수행되도록 수정

수행시간은 짧으나 반복 수행될 경우 많은 부하 발생

*. main : 데이터 처리 loop 부분

*. write_out : “output.for.mlr.csv” 출력 파일 쓰는 부분
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#### read data file ####

   user  system elapsed 

  3.085   0.016   3.151 

#### read input file ####

   user  system elapsed 

  0.004   0.000   0.006 

#### main loop ####

    user   system  elapsed 

37701.09   340.26 38053.47 

#### write out file ####

   user  system elapsed 

 58.367   0.300  58.800

*. main loop 실행에 많은 시간 소비

- Rmpi를 이용한 병렬화

* Rmpi 실행을 위한 기본 설정

library(Rmpi)

        

rt <- tempfile(tmpdir="./tmp")

rk <- mpi.comm.rank(0)

sz <- mpi.comm.size(0)

․rk : MPI 프로세스 식별자 (0 ~ N-1)

․sz : MPI 프로세스 개수 (N)

* 파일 출력 부분에 대한 병렬화 진행: Rplots.pdf 분할 출력

․"Rplots.pdf"파일을 프로세스 별로 따로 출력되도록 파일 이름에 식별 

번호 추가, plot 디렉터리를 따로 만들어 저장하도록 하였음

․pdf 파일 병합 도구를 사용하면 순차 코드와 같이 “Rplots.pdf”파일

을 만들 수 있음

* 작업 할당을 위한 인덱스 분할
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get_istart <- function(n1,n2,nprocs,myrank) {

    iwork1=(n2-n1+1) %/% nprocs

    iwork2=(n2-n1+1) %% nprocs

    if(myrank<iwork2) { 

        istart=myrank*iwork1+n1+myrank

    } else {

        istart=myrank*iwork1+n1+iwork2

    }   

    return(istart)

}   

get_iend <- function(n1,n2,nprocs,myrank,istart) {

    iwork1=(n2-n1+1) %/% nprocs

    iwork2=(n2-n1+1) %% nprocs

    if(myrank<iwork2) { 

        iend=istart+iwork1

    } else {

        iend=istart+iwork1-1

    }

    return(iend)

}

istart<-get_istart(1,col,sz,rk)

iend<-get_iend(1,col,sz,rk,istart)

․get_istart : MPI 프로세스 별 첫 번째 인덱스 값 반환

․get_iend : MPI 프로세스 별 마지막 인덱스 값 반환

* main loop while문에서 for문으로 변경 후 인덱스 분할

원본 코드

    col_count=1

    while(col_count<=col){

    ...

    col_count=col_count+1

    }

병렬화 코드

    for(col_count in istart:iend){

    ...

    }

․loop의 분할을 위해서 index 기반의 for loop로 변경

* "output.for.mlr.csv" 분할 출력 및 병합

원본 코드

    write.table(FP,'/scratch/jwjeong/R/5.for_top20/output.for.mlr.csv', sep='\t')
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병렬화 코드

tmp='./tmpout/tmp'

outfile='./5.for_top20/output.for.mlr.csv'

write_tmp <- function(FP, tmp) {

    tmpfile=sprintf("%s%04d.csv",tmp,rk)

    write.csv(FP,tmpfile,row.names=FALSE)

    mpi.barrier(0)

    return(TRUE)

}

write_out <- function(tmp, outfile) {

    if(rk==0) {

        i=0

        tmpfile=sprintf("%s%04d.csv",tmp,i)

        AFP <- read.csv(tmpfile, sep='\t')

        for(i in 1:(sz-1)) {

            tmpfile=sprintf("%s%04d.csv",tmp,i)

            PFP <- read.csv(tmpfile, sep='\t')

            AFP <- rbind(AFP, PFP)

        }

        write.table(AFP,outfile, sep='\t')

    }

    return(TRUE)

}

․프로세스 별 임시파일 출력 후 rbind 함수를 이용하여 병합

* 데이터를 병합하여 저장하는 부분은 후처리

* 병렬화 작업시 프로세스 별로 임시 파일을 따로 만들지 않고 하나의 파

일에 순차적으로 프로세스들이 데이터를 추가해 붙이는 방식으로 구현

- 파일 출력 최적화 (Rmpi_opt.R)

* "output.for.mlr.csv" 분할 출력 및 병합

원본 코드

    write.table(FP,'/scratch/jwjeong/R/5.for_top20/output.for.mlr.csv', sep='\t')
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병렬화 코드

twrite_tmp <- function(FP, tmpfile) {

    if(rk==0) {

        write.table(FP,tmpfile, sep='\t', row.names=FALSE)

    }

    mpi.barrier(0)

    for(i in 1:(sz-1)) {

        if(rk==i) {

            write.table(FP,tmpfile, sep='\t', append=TRUE, col.names=FALSE, row.names=FALSE)

        }

        mpi.barrier(0)

    }

    mpi.barrier(0)

    return(TRUE)

}

write_out <- function(tmpfile, outfile) {

    if(rk==0) {

        AFP<-c()

        AFP<-read.csv(tmpfile, sep='\t')

        write.table(AFP,outfile, sep='\t')

    }

    return(TRUE)

}

* write.table 함수에서 “append=TRUE”를 이용하여 병합하여 출력

* rbind 함수를 사용하지 않아 발생하는 부하 감소 기대

∙ 결과

- 512개의 CPU를 사용할 경우 약 326배 성능향상

- Rmpi를 이용한 병렬화 

(단위 : 초)

# of

procs

wall
clock

read
data

read
input

main
loop

write
tmp file

write
out file speedup

1(serial) 38117.158 3.151 0.006 38053.470 - 58.800 1.000

2 11530.645 3.070 0.005 9717.132 1733.532 74.689 3.306

4 3913.161 3.007 0.005 2792.990 1034.513 80.906 9.741

8 1561.225 3.316 0.006 1049.978 397.514 107.508 24.415

16 719.944 3.233 0.005 354.830 241.326 118.832 52.945

32 418.087 3.134 0.005 147.943 105.058 160.013 91.170

64 351.672 3.246 0.005 67.026 43.172 236.033 108.388

128 440.935 3.139 0.005 29.827 23.532 381.757 86.446

256 735.190 3.157 0.005 14.721 11.116 702.158 51.847

512 1328.474 3.262 0.005 8.044 5.135 1305.097 28.692

1024 2606.304 3.375 0.005 3.938 2.898 2575.840 14.625
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* main loop의 실행 시간은 감소하지만 파일을 출력하는 부분의 부하가 

지속적으로 증가함

* rbind 함수의 부하가 매우 큰 것으로 추정됨

* 128 CPU 이상 사용 시 오히려 전체 실행 시간이 증가함

Multiple logitstics regression 병렬 코드 실행 시간

- 파일 출력 최적화 (Rmpi_opt.R)

(단위 : 초)

# of

procs

wall
clock

read
data

read
input

main
loop

write
tmp file

write
out file speedup

1(serial) 38117.158 3.151 0.006 38053.470 - 58.800 1.000

2 11689.081 3.019 0.005 9724.785 1892.606 66.566 3.261

4 3846.055 3.220 0.006 2835.287 934.062 71.753 9.910

8 1530.076 3.231 0.006 1041.019 441.462 72.483 24.911

16 676.019 3.258 0.006 374.342 223.198 73.490 56.382

32 352.714 3.280 0.005 154.304 117.743 75.308 108.063

64 213.119 3.202 0.005 66.803 66.292 74.510 178.846

128 150.748 3.163 0.005 30.020 42.617 72.580 252.842

256 126.061 3.109 0.006 14.622 31.926 72.762 302.357

512 117.034 3.167 0.005 7.263 27.563 72.495 325.678

1024 129.530 3.164 0.005 3.553 31.499 74.757 294.259

Multiple logitstics regression 병렬 코드의 성능
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14. Denoising

∙ 코드 지원 개요

- 위상영상 처리 프로그램으로 Denoising이라는 알고리즘 방법을 사용하였음

- GAIA 시스템에서의 OpenMP로 작성된 C 코드의 최적화를 통한 성능향상 요

청 

∙ 수행방법

- 프로파일링을 통한 hotspot 함수 발견 

- 코드 구조변경을 통한 성능최적화 

* 필요 없는 조건문(if)문 제거

* round 함수 inlining

* double로 선언된 변수는 1.79☓10308을 넘어야 overflow되므로 변수 

tmp_dev에 대한 overflow 체크 제거

∙ 결과

- GAIA 시스템에서의 실행 시간 

- 약 2.1배 성능 향상 

원본 코드 최적화 코드
순차 코드 101.78 48.60

병렬 코드(2 threads) 64.06 30.31

병렬 코드(4 threads) 45.37 21.54

병렬 코드(8 threads) 36.26 17.05

병렬 코드(16 threads) 31.64 14.88

병렬 코드(32 threads) 29.47 14.64

병렬 코드(64 threads) 28.85 14.33

Denoising 코드의 성능 향상도
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15. NPR 코드

∙ 코드 지원 개요

- 서울대 이원종 교수팀에서 개발하는 코드로서 물질을 이루는 가장 기본적인

입자인 쿼크와 강한 상호작용의 전달자인 글루온이라는 입자들의 비선형 운동

에 대한 모사임

- 배정도(double precision)의 정밀도를 요구하지만, 더욱 빠르게 결과를 얻기위

해 CG iteration 사이에서 배정도와 단정도 계산을 혼용하고 있음. 대부분 계

산은 단정도 계산

- Conjugate Gradient 방법, Direct Tensor Product이 주요 수치해석방법

- Tachyon 2차 시스템에서의 MPI 병렬화를 통한 성능향상 요청

- 해당 물리량을 계산을 위해 4000코어 이상의 대규모 수행이 필요

∙ 수행방법

- 프로파일링을 통한 hotspot 함수 발견: 4중 for 루프내에서의 Tensor 곱이 가장 

빈번한 계산

- FF_8C_NPR_fast (bi_ff_contract.C)

원본 코드

      for ( int i = 0 ; i < nsrc1 ; i++ ) {

        for ( int l = 0 ; l < nsrc2 ; l++ ) {

          tmp_AD[i][l]=qbUq_AD_1c[i][l].qbarUq[iA][iD] * total_phase ;

        }

      }

      for ( int k = 0 ; k < nsrc2 ; k++ ) {

        for ( int j = 0 ; j < nsrc1 ; j++ ) {

          tmp_CB[k][j] = qbUq_CB_1c[k][j].qbarUq[iC][iB] ;

        }

      }

      for ( int i = 0 ; i < nsrc1 ; i++ ) {

        for ( int j = 0 ; j < nsrc1 ; j++ ) {

          for ( int k = 0 ; k < nsrc2 ; k++ ) {

            for ( int l = 0 ; l < nsrc2 ; l++ ) {

              index = j*nsrc1*nsrc2*nsrc2 + i*nsrc2*nsrc2 + l*nsrc2 + k ;

              ff_op_result[index] +=  tmp_AD[i][l] * tmp_CB[k][j] ;

            } // l

          }// k

        } //j

      } //i

    } //iC

  } //iA
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최적화 코드
    n3 = nsrc1*nsrc2*nsrc2;

    n2 = nsrc2*nsrc2;

     ...

      for ( int i = 0 ; i < nsrc1 ; i++ ) {

        for ( int l = 0 ; l < nsrc2 ; l++ ) {

          Rtmp_AD[i][l]=real(qbUq_AD_1c[i][l].qbarUq[iA][iD] * total_phase) ;

          Itmp_AD[i][l]=imag(qbUq_AD_1c[i][l].qbarUq[iA][iD] * total_phase) ;

        }

      }

        for ( int j = 0 ; j < nsrc1 ; j++ ) {

      for ( int k = 0 ; k < nsrc2 ; k++ ) {

          Rtmp_CB[j][k] = real(qbUq_CB_1c[k][j].qbarUq[iC][iB]) ;

          Itmp_CB[j][k] = imag(qbUq_CB_1c[k][j].qbarUq[iC][iB]) ;

        }

      }

        for ( int j = 0 ; j < nsrc1 ; j++ ) {

      for ( int i = 0 ; i < nsrc1 ; i++ ) {

            for ( int l = 0 ; l < nsrc2 ; l++ ) {

          for ( int k = 0 ; k < nsrc2/2 ; k++ ) {

              index = j*n3 + i*n2 + l*nsrc2 + k ;

              rr= Rtmp_AD[i][l]*Rtmp_CB[j][k]-Itmp_AD[i][l]*Itmp_CB[j][k];

              ii= Rtmp_AD[i][l]*Itmp_CB[j][k]+Itmp_AD[i][l]*Rtmp_CB[j][k];

              rr1= Rtmp_AD[i][l]*Rtmp_CB[j][nsrc2/2+k]-Itmp_AD[i][l]*Itmp_CB[j][nsrc2/2+k];

              ii1= Rtmp_AD[i][l]*Itmp_CB[j][nsrc2/2+k]+Itmp_AD[i][l]*Rtmp_CB[j][nsrc2/2+k];

              ff_op_result[index].re += rr ;

              ff_op_result[index].im += ii ;

              ff_op_result[index+nsrc2/2].re += rr1 ;

              ff_op_result[index+nsrc2/2].im += ii1 ;

            } // l

          }// k

        } //j

      } //i

    } //iC

  } //iA

* 메모리 접근 연속성을 높이기 위해 루프 interchange를 시도했고 complex를 

real과 imaginary 부분으로 나눠 따로 처리

* 이 과정에서 객체 fp_op_result의 멤버 re와 im에 접근하기 위해 두 변수의 

접근 속성을 public으로 수정 하였음 

(qcdsp-mpich-mvapich/lib_phys/include/double_complex.h)

* k 루프 반복을 반으로 줄이고 루프 내부에서의 메모리 접근 흐름을 두 배로 

높이는 방식으로 메모리 접근 효율을 높였음

* nsrc1*nsrc2*nsrc3 연산은 루프 밖에서 한 번 계산 

* 가장 최적의 MPI 라이브러리 및 실행 옵션 값 선택

∙ 결과

- 테스트 환경

* gcc 4.1.2 + mvapich 1.2.0

* 모든 컴파일 및 링크 옵션은 전달 받은 코드와 동일
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원본 코드 최적화 코드

FF_8C_NPR_fast 1회 계산 시간 21.121 초 8.701초

(Tachyon2 디버깅 노드 16코어 사용 기준)

- Loop Interchange 및  Prefetching 기법을 이용해 해당 함수의 1회 반복에 대

해 약 2.43배의 성능 향상

- FF_8C_NPR_fast 함수의 실행 비중(97.5%)을 감안했을 때 4000코어 이상에서 

병렬확장성 확보 예상


